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i序論
f電子系物質は、伝導電子 (c電子)と局在電子 ( f電子)の相互作用によりRKKY相
互作用と近藤効果が競合することで、 f電子特有の振る舞いを示す物質である。本
研究ではその競合が重要であると考えられる f電子系化合物CeT2Al10,(T = Ru,Os,Fe)
の特異な物性を理解するために、異方的な近藤格子モデルを考え、動的平均場理論
(DMFT)と連続時間量子モンテカルロ法(CT-QMC)を用いて、主にその磁気的性質に
ついて解析を行った。
背景
f電子物質とは局在性の強い f電子と遍歴的な伝導電子がともに重要な役割を果
たしている化合物の総称である。 f電子系化合物としては、ランタノイドやアクチ
ノイドなどを含有する結晶が典型であり、特にCeやYb化合物はサイトごとに1個の
f電子または1個のホールを持つとして考えられる。この f電子系物質は、c電子と f
電子との間に働く近藤相互作用によって様々な現象を引き起こす。その例としては
c電子を媒介としてサイト間 f電子同士の磁気秩序が形成されるRKKY相互作用や、
c電子と f電子がシングレットを組み重い電子を形成する近藤効果が挙げられる
f電子系物質を記述するモデルとして、完全に局在した f電子と自由に動き回れ
るc電子が互いに近藤相互作用 Jによって相互作用する近藤格子モデルが考えられ
る。このモデルでは、ハーフフィリングでは Jが小さい領域ではRKKY相互作用が
支配的になり、一方 Jが大きい領域では近藤効果が支配的となることが分かってい
る。また、RKKY相互作用による反強磁性領域と重い電子形成領域の中間にある量
子臨界点 Jc付近では近藤効果とRKKY相互作用の競合が重要となってくる。
近藤効果とRKKY相互作用の競合が重要となる物質として、CeT2Al10,(T = Ru,Os,Fe)
が挙げられる。CeT2Al10,(T = Ru,Os,Fe)はT = Ru,Osが低温で反強磁性を形成する物
質である。また、そのネール温度は圧力によって変化し、特にCeRu2Al10ではドニ
アックの相図でも見られる転移温度のピークを作りそれよりも大きい圧力では転移
温度が減少していくという振る舞いが見られる。このようにCeT2Al10は近藤格子モ
デルにおける競合領域に位置すると考えられる物質である。また、帯磁率において
もハイゼンベルグモデルの分子場理論では説明できない特徴的な振る舞いが現れ
る。CeRu2Al10はc軸方向に反強磁性が発生するが、転移温度以下で、c軸以外の方向
の帯磁率も減少し始めるという特徴を示す。また、CeOs2Al10ではネール温度より
も高い温度からピークを形成し、ネール温度以下ではCeRu2Al10と同様に全方向の
ii
帯磁率が減少し始めるという特徴がある。また、反強磁性磁化方向に磁場をかけた
場合の転移磁場の温度、圧力依存性も分子場理論では見られない振る舞いを示す。
本研究ではこのようなCeT2Al10の性質を近藤効果とRKKY相互作用の競合の観点
から理解するため、等方的、異方的な近藤格子モデルを考え、その電子状態につい
て研究する。
計算手法と結果の概要
近藤格子モデルを解析する手法として、格子を無限次元系で近似する動的平均
場 (DMFT)を本研究で用いる。また、DMFTを適用するためには有効不純物モデル
の計算が必要であり、そのために連続時間量子モンテカルロ法(CT-QMC)を使用す
る。この計算手法はすでにbipertite latticeによって計算が行われており、ドニアック
の相図の再現と反強磁性相でのz方向交替磁化の発生が確認されている。しかし、
CeT2Al10にみられるスピンフロップの現象を理解するためにはz方向に垂直な磁化
の計算も必要であり、従来の計算手法をそのまま使うことができない。そのため本
研究では、近藤格子モデルにおいて x方向磁化も計算できるDMFT＋CT-QMCの手
法への拡張を行う。拡張方法としては、CT-QMCで必要となるグリーン関数や t行
列に対し、スピン成分として¯成分も考慮するというもので、CT-QMCの手法と、
DMFTの両方の拡張を行う。また、¯成分が加わることによる変化をみるために、
一粒子グリーン関数や二粒子グリーン関数を扱った物理量の計算を系統的に行い、
磁場による磁化の変化や帯磁率を求める。また、本研究では異方性がある場合、磁
場と垂直方向の帯磁率も計算する必要もある。これは二粒子グリーン関数によって
計算を行うため、実験値と対応する帯磁率を計算するためのc- f帯磁率の導出も行
い、全帯磁率の計算を行う。
本研究で行った計算の概要は以下の通りである。
まず、等方的な近藤格子モデルに対し、磁化の磁場依存と磁気帯磁率の変化を計
算した。磁化の磁場依存に関しては、先行研究で得られている分子場近似などの計
算を高次摂動も含めてより詳細に行った。また、帯磁率についてはRKKY相互作用
と近藤効果の競合領域付近での近藤相互作用で計算を行い競合効果と、CeT2Al10と
の対応関係について調べた。結果として、反強磁性秩序が発生するが、近藤効果の
存在も見て取れる帯磁率の振る舞いが得られた。これにより、CeT2Al10での特徴的
な振る舞いであるピーク位置と全帯磁率の減少を示すことができた。
さらに異方的な近藤格子モデルを用いて、磁化のスピンフロップや帯磁率の大小
関係など、CeT2Al10の異方性について調べた。計算内容は、帯磁率、磁化の温度と
磁場依存性、磁場による転移であり、これらの計算により、RKKY相互作用と近藤
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効果が物理量に及ぼす影響を調べ、CeT2Al10の実験値との比較を行った。これによ
り、転移磁場の競合効果による振る舞いの変化を明らかにし、CeT2Al10と対応づけ
られる結果を得た。
一方、帯磁率においては異方的な近藤格子モデルだけでは帯磁率の異方性は説明
しきれないことが分かった。このため、近藤格子モデルよって得られた結果に加え
て結晶場効果も組み合わせて考えた。結晶場効果による計算は先行研究により与
えられており、高温ではある程度の一致が見られた。帯磁率の異方性は結晶場を
用いて、また、反強磁性転移や低温での現象は近藤格子モデルを用いて説明でき
ると考え、結晶場準位と近藤格子モデルを組み合わせた帯磁率計算を行うことで、
CeT2Al10の観測量とほぼ一致する結果を得た。
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1第 1章
研究の背景と目的
重い電子系は局在電子( f電子)と伝導電子(c電子)との相互作用によって様々な現
象を示す。例えば、 f電子とc電子との相互作用が強いと近藤シングレットを形成
し、非磁性の近藤絶縁体となり、一方弱い相互作用ではc電子を媒介として、磁気
的、電荷的な秩序を形成するといった現象が起こる。重い電子系の物質として、最
外殻に局在性の強い f電子を持つアクチノイドやランタノイドを含む化合物が知ら
れている。本研究ではこの化合物の一つである、CeT2Al10 (T=Ru,Os,Fe)に注目した。
以下では、Ce化合物に対するモデルとして近藤格子モデルとその先行研究につい
て説明し、CeT2Al10の先行研究をまとめる。
1.1 結晶場効果
f電子系物質における f電子は、局在性の強い電子であることが知られている。
そのため、相互作用の大小関係はフントの規則>LS相互作用>クーロン相互作用と
なっている。LS相互作用まで考えると、Ce化合物では f電子が一個の物質であるこ
とから、各Ceサイトごとに全角運動量 J = 5=2のスピンが存在するとして考えるこ
とができる。
さらに、結晶構造の対称性を考えると、J = 5=2は結晶場効果により縮退が解け
る。例えば、本研究で注目しているCeT2Al10は、C2v対称性を持つため、結晶場準位
は表1.1に示す二重縮退の固有状態三つに分かれる。
この結晶場準位から、hJzi; hJxi; hJyiが計算でき、高温では、この期待値による帯
磁率の計算は f電子系物質と良い一致が得られることが分かっている。ただし低温
では、 f電子とc電子との混成が重要となってくるため、結晶場効果だけでは再現で
きないという問題もあり、CeT2Al10がそのような物質に該当する。
そのため、本研究ではこの結晶場における hJzi; hJxi; hJyiを疑似スピンS fと考え、
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j EG#a i a1jJz = 5=2 > +a2jJz = 1=2 > +a3jJz = 3=2 >
j EG#b i b1jJz = 5=2 > +b2jJz = 1=2 > +b3jJz = 3=2 >
j EG#c i c1jJz = 5=2 > +c2jJz = 1=2 > +c3jJz = 3=2 >
表 1.1 全角運動量 J = 5=2;C2v 対称性での結晶場準位
近藤格子モデルの計算を行う。
1.2 近藤モデル
まず簡単のために、局在電子を不純物としてもつ物質を記述するモデルとして、
近藤モデルを考える。
HK =
X
k
(k   )cykck + 2JzS zf szc + J?(S +f s c + S  f s+c ) (1.1)
ここで、第一項は化学ポテンシャルも考慮した伝導電子の運動エネルギー、第2項
がz方向に平行なスピンによる近藤相互作用、第3項がz方向に垂直なスピンによる
近藤相互作用となる。また、Jz  0; J?  0である。cyk; ckは波数 k、スピンの伝導
電子の生成、消滅演算子である。また、第2項のスピン演算子はそれぞれ以下のよ
うに定義される。
S f = 1
2
X
0
ji f0h0j f
sc =
1
2
X
0
cy0c0
(1.2)
ここではパウリ行列であり、波数依存のない生成消滅演算子はc = N 1
P
k ckと
なる。
この近藤モデルの振る舞いはスケーリングによって理解できる [46]。スケーリン
グでは近藤相互作用項を摂動として考え、簡単のために伝導電子バンドが長方形型
であるとして、バンド半値幅Dを減少させていったときの相互作用の変化を計算す
る。2次摂動まで計算を行うと、フェルミ面上でのみ考えた場合、以下の関係が得
られる。
dJz
dD =  
1
D
J?2N(F) (1.3)
dJ?
dD =  
1
D
JzJ?N(F) (1.4)
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ここで、状態密度は長方形型を考えているので、N(F = 1=2Dである。また、Jz = J? = J
では以下の関係となる。
d ˜J
dD =  
1
D
˜J2N(F) (1.5)
ここで、 ˜Jは有効的な近藤相互作用である。式(1.3 - 1.5)のどの関係を見ても、近藤相
互作用は強まる方向へスケールされることが分かる。また、これらの関係により、
J = 1になる近藤温度も計算される。
TK = De 1=JN(F ) (1.6)
これにより、近藤相互作用JはJ ! 1となり、基底状態はc電子と局在電子のシング
レットを形成する。
1.3 近藤格子モデル
次に、近藤モデルを格子系へと拡張した、近藤格子モデルについて考える [13]。
近藤絶縁体を記述する基礎的モデルとして、周期的に局在性の強い f電子が一つず
つ配置され、かつサイト当たり一個の伝導（c）電子がある（ハーフフィリングで
の）近藤格子モデルを考えることができる。このモデルは、近藤交換相互作用 Jに
よって周期的に並んだ f電子とc電子が影響し合う系である。
HKL =
X
k
kc
y
kck +
X
i

2JzS zf ;is
z
c;i + J
?(S +f ;is c;i + S  f ;is+c;i)

(1.7)
このモデルは f電子が一個のCe化合物、または f電子のホールが一個のYb化合物に
対応するモデルである。このモデルでは、Jが小さい領域と、Jが大きい領域の二つ
でそれぞれ違った振る舞いを示す。
Jが小さい領域では、Jz = J? = Jとして Jの2次摂動より以下の相互作用が導か
れる。
HRKKY =  J2
X
q
0cc;q(! = 0)Sq  S q (1.8)
ここで、SqはSiのフーリエ変換、0cc;q(! = 0)は相互作用のないc電子の静的帯磁率で
ある。これは、Ruderman-Kittel-kasuya-Yshida (RKKY)相互作用と呼ばれ [13, 35, 44]、
波数 qの磁気秩序を発生させる相互作用である。また、0cc;q(! = 0) ! N(F)と考え
れば、RKKY相互作用の特徴的な温度TRKKY  N(F)J2が得られる。これにより、J
が小さい領域では反強磁性などの磁気秩序が発生する。
一方、Jが大きい領域は近藤モデルと同じように近藤シングレットを組む近藤効
果が支配的となる。近藤温度は近藤モデルの場合と同じようにTK  De 1=JN(F )とし
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て与えらる。この領域では、c電子は各 f電子とシングレットを組むため重い電子系
が形成され、近藤絶縁体となる。そのため、Jの小さい領域とは違い、磁気秩序を
形成しない。
このように、近藤交換相互作用 Jが小さい領域ではRKKY相互作用が支配的とな
り、反強磁性を形成し、一方 Jが大きい領域では近藤効果が支配的となり（ハーフ
フィリングのときは）近藤絶縁体となる。これをまとめたドニアックの相図を図1.1
に示す。図から分かるように、ドニアックの相図 [5]にある磁気秩序から常磁性に
なる量子臨界点 Jcが存在する。この量子臨界点に関して、様々な研究が行われてい
る [3, 6, 11, 22, 30, 32]。
図 1.1 ドニアックの相図 [5, 10]
本研究ではこの臨界点付近の磁気秩序が発生している領域に注目する。ここでは
RKKY温度の方が大きいため、磁気秩序が発生するが、近藤温度も有限の値を持っ
ている。そのため、この領域ではRKKY相互作用と近藤効果の競合が起こることが
期待される。
本論文ではこの領域に注目し、数値計算から競合状態がどのように現れてくるか
を研究した。
1.4 数値計算について
近藤格子模型はそのままでは解くことが難しい。特に、3次元系の物質を扱う場合
は、例えば厳密対角化ではその系を記述するのに妥当なサイト数を取ることはでき
ないといった問題がある。そのため、本研究では3次元系物質を無限異次元系で近似
し計算できる動的平均場理論(DMFT)を用いた [7,8,23,25,29,45]。無限次元系ではあ
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るが4次元系までは状態密度の計算ではよい一致が得られ、3次元でもある程度当て
はまるという結果が得られているため現実の物質と関連付けられる。実際、この計
算手法によりドニアックの相図をある程度再現できるという結果が得られている。
また、DMFTを扱うにあたり不純物問題を解かなければならない。本研究ではそ
の計算方法として、連続時間量子モンテカルロ法(CT-QMC)の手法を用いた [9, 31]。
このCT-QMCとは統計誤差の範囲内で不純物問題を厳密に解くことができる手法で
ある。
すでに、この計算手法やこの問題に関連する計算が行われている。以下に本研究
に関係する先行研究をまとめる。
1.4.1 DMFT+CT-QMCによる計算
近藤格子モデルに対するDMFT+CT-QMCは以下に示す結果が与えられている。
先行研究 [30]では状態密度として、hypercubic-lattice状態密度
() = 1
D
r
2

e 2
2=D2 (1.9)
を用いて、バンド幅D = 1として計算が行われている。
DMFT+CT-QMCでは、二粒子グリーン関数による感受率が計算できる。感受率の
発散から秩序発生を調べることができる。図1.2に示すように感受率の発散箇所が秩
序発生となる [11]。この感受率の発散によって、ハーフフィリングの領域が解析さ
れており、図1.3で示すようにドニアックの相図を再現できることが分かっている。
低温、Jc = 0:27以下の領域は反強磁性秩序、そのほかは常磁性領域となっている。
このように、DMFTによっても近藤格子モデルの特徴を再現できることが分かる。
また、ハーフフィリング以外の領域も計算が行われており、図1.4の相図が与え
られている。まず、図1.3に示す反強磁性領域はハーフフィリングだけではなく、
nc = 0:8まで存在する。また、近藤絶縁体はハーフフィリングのみで発生することが
分かる。ただし、近藤相互作用Jが大きく、ハーフフィリングから少しずれた領域で
は、近藤絶縁体と同じく常磁性領域が広がっている。一方、フィリングの小さいな
領域では強磁性が発生する。さらにクォーターフィリングの領域ではJ = 0:15  0:5
の領域でCWDが現れる。また、この先行研究では計算されていないが、反強磁性領
域に隣接する incomensurateの反強磁性が予想されている。このようにフィリングと
近藤相互作用に依存して様々な秩序状態が形成される。
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図 1.2 DMFT+CT-QMCによる、近藤格子モデル、ハーフフィリングでの近藤相互作
用 J 毎の反強磁性逆感受率と反強磁性磁化の温度依存性。感受率の発散、つまり逆感
受率が 0 の温度が磁化発生の転移温度となっている。また、反強磁性磁化の計算のた
め、部分格子を用いて計算を行っている。[11]
図 1.3 DMFT+CT-QMCによる、近藤格子モデル、ハーフフィリングでの温度 T -近藤
相互作用 J の相図。J < 0:27,低温での領域は反強磁性、そのほかは常磁性である。転
移点は感受率の発散によって決定されている。[30]
1.4.2 その他の計算
近藤格子モデルに対する、有効平均場理論とDMFT＋量子モンテカルロ法による
磁場効果も計算されている [4]。図1.5は有効平均場理論による近藤相互作用 Jと磁
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図 1.4 DMFT+CT-QMC による、近藤格子モデルでの近藤相互作用 J-フィリング nc
の相図。AFは反強磁性秩序、income?は非整合反居自生と予想される領域である。す
べて感受率の発散によって決定している。[30]
場によるハーフフィリングでの相図である。左図は横軸が近藤相互作用 J、縦軸が
磁場Bの相図であり、右図がB=t > 0の相図の秩序変数量である。この図を見ると分
かるように、B = 0では図1.4の相図のnc = 1との一致が見られ、近藤絶縁体相に磁場
をかけていくと反強磁性秩序が発生することが示された。
また、周期アンダーソンモデルに対するDMFT+量子モンテカルロ法 (QMC)によ
る磁場による変化も計算されている。図1.6がU = 2:0;V = 0:6で計算された、横軸温
度、縦軸磁場の相図である。この計算は周期アンダーソンモデルによる計算である
が、U = 2:0であることから、 f電子は十分局在性が高く、近藤格子モデルに近い結
果を与える。この図からも、近藤絶縁体から磁場をかけることにより、反強磁性相
が誘起されることが分かる。
このように、近藤絶縁体では磁場をかけることにより転移が発生することが分
かっている。この相転移の振る舞いは磁場による近藤効果の抑制として理解できる
と考えられる。
1.5 CeT2Al10
RKKY相互作用と近藤効果の競合が重要となる物質として、CeT2Al10 が挙げら
れる。
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図 1.5 温度 T = 0、正方格子による平均場計算。左図が磁場 B=t -近藤相互作用 J 相
図、右図は B=t > 0 の相図に対応する各量。Bc は 2 次転移線、B0; B00; B000 はクロス
オーバーである。縦線領域は混成と反強磁性の共存している相、スティップリング領
域は伝導電子の一様磁化が磁場と反対の方向を向く領域である。右図はそれぞれ左図
の B=t > 0の上半分での秩序の大きさを図示しており、上から順に混成の大きさ、電荷
ギャップ、伝導電子の一様磁化、交替磁化となっている。[4]
CeT2Al10 (T=Ru,Os,Fe) [26,27]は最近注目されている物質である。これらの物質の
内、CeRu2Al10は+SR [12,15]、中性子散乱 [16,24,33,34]、中性子分散 [14,15]などが
観測され、T0 = 27:3Kで図1.7のようなc軸方向の反強磁性秩序が形成されることが
分かっている。また、CeOs2Al10もミューオンスピン緩和と中性子散乱 [1, 2]が測定
され、T0 = 28:7Kで反強磁性の形成が明らかにされている。一方CeFe2Al10は転移は
なく、低温でも常磁性の物質である。
また、帯磁率も測定されており [17,19,20,26,27,37,42]、CeRu2Al10は図1.8の右図、
CeOs2Al10は図1.9の上図、CeFe2Al10は図1.8の左図に示す結果が得られている。図
を見ると、CeRu2Al10は反強磁性秩序形成と共にすべての方向の帯磁率が減少し、
CeOs2Al10は反強磁性が形成される前の温度からすべての方向の帯磁率が減少し始
第 1章 研究の背景と目的 9
図 1.6 DMFT+QMC による、周期アンダーソンモデルでの磁場 B=0-温度 T=0 相
図。同一サイトの f 電子間クーロン相互作用 U = 2:0、 f 電子-c 電子混成 V = 0:6、
hypercubic-lattice状態密度、ハーフフィリングによる計算である。BG は c; f 電子の状
態密度のギャップが閉じる場所、BK が c電子の磁化の符号が入れ替わる点であり、ど
ちらもクロスオーバー点である。[28]
図 1.7 実験により観測された CeRu2Al10 の結晶での反強磁性秩序。Ceの f 電子反強
磁性磁化が c軸方向に向いている。a軸方向には向いていない。[15]
めることが分かる。これらの傾向はハイゼンベルグモデルの平均場では理解できな
い。また、CeFe2Al10もすべての方向ではないが、b; c軸がCeOs2Al10と似た緩やかな
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ピークを作り、温度の減少とともに減少する。これは、近藤絶縁体で見られる振る
舞いと酷似しており、近藤効果とRKKYの競合が生じているのではないかと予想さ
れる。
また、図1.8の右図にあるように、CeRu2Al10は反強磁性秩序はc軸方向に形成され
るが、a > c > bとなっており、磁気容易軸aとは違う方向に反強磁性が形成され
るという変わった特徴がある。
図 1.8 実験による CeFe2Al10(左図)と CeRu2Al10(右図)の帯磁率の温度依存性。右図
の T0 は反強磁性転移温度であり、ここでの方向 a; b; cは図 1.7の方向 bAF; cAF,aAF に対
し、a $ cAF; c $ aAF; b $ bAF 対応していることに注意する。帯磁率は CeRu2Al10 は
T0 でピークを作り、一方 CeFe2Al10 は秩序は発生しないが、b; c軸が 80K 付近で広い
ピークを形成する。また、CeRu2Al10 は図 1.10と比べると、aAF > cAF > bAF だが、
IcAF > IbAF > IaAF となり、反強磁性秩序は抵抗に対応しているように見える。[37]
抵抗もまた観測されており [18, 26, 27, 37]、CeRu2Al10は図1.10の右図、CeOs2Al10
は図1.9の上図、CeFe2Al10は図1.10の左図で示される。CeRu2Al10,CeFe2Al10の点線
は熱活性型A0 exp(=2kBT )によるフィットであり、半導体であることが分かる。ま
た、図1.10の下図にあるmはCeRu2Al10,CeFe2Al10の抵抗からLaT2Al10(T=ru,Fe)のを
引いた値であり、Ceにある f電子の存在により生じた抵抗を見ていることに対応す
る量である。このmの高温側を見ると、近藤効果による logT依存性があり、これ
らの物質は近藤相互作用が重要であることが示唆される。CeOs2Al10はフィッティ
ングはされていないが、温度が上がるにつれ抵抗が減少していること、CeRu2Al10
の圧力増加に伴いCeOs2Al10と似た温度依存性となることから [40]この物質もまた
半導体であることが予想される。
CeRu2Al10およびCeOs2Al10に対して、圧力ごとの転移温度も観測されている [40,41]。
図1.11が圧力ごとの転移温度であり、圧力の上昇と共に転移温度が上昇し、約2GPa
でT0 = 32Kとなり、そのあとは転移温度の減少が観測されている。また、最終的に
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図 1.9 実験による CeOs2Al10 の帯磁率 (上図)と抵抗 (下図)の温度依存性。T0 は反強
磁性転移温度であり、抵抗は T0 付近でピークを作るが、帯磁率は転移温度よりも高温
でピークを作る。[26]
4GPaで転移温度が消失することが報告されている [27, 40]。この相図からも分かる
ように、ドニアックの相図 [5]と似た振る舞いをしており、このことからも近藤相互
作用が重要であることが示唆される。一方、CeOs2Al10は圧力の増加と共に、転移温
度は減少し続け、CeRu2Al10よりも早く転移温度がなくなる。これより、CeOs2Al10
はCeRu2Al10よりも近藤相互作用 Jが大きい物質であると予想できる。
1.5.1 磁場中での観測
CeRu2Al10およびCeOs2Al10に対して、磁場中の物理量の振る舞いや相転移も観測
されている [39]。図1.12はCeRu2Al10とCeOs2Al10の温度毎の磁場による転移点を示
している。磁場は反強磁性秩序と同じc軸方向に加えられており、転移後は帯磁率
の小さいb軸方向に反強磁性磁化が現れるという奇妙な振る舞いを示す。CeRu2Al10
第 1章 研究の背景と目的 12
図 1.10 実験による CeFe2Al10(左図) と CeRu2Al10(右図) の抵抗の温度依存性。
CeRu2Al10 の T0 は反強磁性転移温度であり、抵抗は T0 付近でピークを作る。ま
た、下の図の m は上図の から LaT2Al10(T=ru,Fe)の を引いた値に対応する。ここ
での方向 a; b; cは図 1.7の bAF; cAF,aAF に対し、a $ cAF; c $ aAF; b $ bAF 対応してい
ることに注意する。上図の点線は熱活性型 A0 exp(=2kBT )によってフィットした線で
ある。[37]
は温度の上昇と共に、転移磁場も上昇し、最大値を取ったあと減少するというドニ
アックの相図の似た転移点を示している。一方CeOs2Al10では、温度の上昇と共に
転移磁場も上昇し続けることが観測されている。
また、CeRu2Al10は圧力ごとの転移磁場の推移も観測されている [38, 41]。図1.13
がその圧力ごとの転移磁場の相図であり、転移点は図1.14のような磁気電導度の異
常を観測することによって決定されている。また、図1.13はCeの代わりにLaを入れ
て、Ceをxだけ減らした化合物に対しても転移点を観測している。図1.13を見ると、
常圧の場合は図1.12と同じ結果となるが、圧力をかけていくと図1.12のCeOs2Al10で
も見られた温度の上昇とともに転移磁場も上昇し続けるという振る舞いが見られ
る。また、転移温度の上昇があることも図から分かる。この振る舞いもまた、平均
場理論では記述できない振る舞いとなっている。
一方、磁場中での帯磁率も図1.15のように観測されている [38,41,42]。図1.15を見
るとH = 1Tでは磁場をかけていない場合の帯磁率と似た振る舞いを見せる。しか
し、磁場が上昇するとともに転移温度以下の帯磁率が谷を形成しながら上昇する。
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図 1.11 実験による CeRu2Al10 と CeOs2Al10 の圧力ごとの転移温度。CeRu2Al10 では
圧力によって転移温度は上昇し、約 2GPaよりも大きくなると転じて転移温度は減少す
る。その後、4GPaで転移温度はなくなるる [27, 40]。また、T =Osは CeOs2Al10 の転
移温度の圧力依存性 [43]である。[40]
また、磁場による転移後であるH = 5Tでは全体的に帯磁率が上昇した無磁場の場
合と似た形になることが観測されている。
このようにCeT2Al10 (T=Ru,Os,Fe)はハイゼンベルグモデルでは反強磁性の機構を
説明できず、近藤相互作用の効果が重要であると考えられる。そのため本研究では、
この反強磁性の発生や磁気的特性を異方的近藤格子モデルの立場から調べる。
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図 1.12 実験によって観測された、CeT2Al10(T=Ru,Os)の磁場 H-温度 T 相図。左図は
反強磁性と垂直な、最も帯磁率の大きい方向である a 方向に磁場を与えたときの転移
線 [20, 21]、右図は反強磁性と水平な方向に磁場を与えたときの転移線 [26, 42]である。
左図は反強磁性から常磁性へ転移する。右図は c 軸方向反強磁性が発生している状態
で磁場転移をすると b軸方向に反強磁性がフリップする。[39]
第 1章 研究の背景と目的 15
図 1.13 実験によって観測された、各 x、各圧力での CeRu2Al10 の磁場-温度相図。転
移点は図 1.12の磁気抵抗の下矢印部分をプロットしたものである。磁場の上昇による
転移は反強磁性の b軸方向へのフリップであるとされているが、実際に反強磁性を観測
したわけではないことに注意する。[41]
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図 1.14 実験によって観測された、圧力ごとの磁気抵抗の磁場依存性。x は
(CexLa1 x)Ru2Al10 であり、x = 1 で CeRu2Al10 の観測量となる。また、下矢印は
磁気抵抗の異常が現れる磁場の位置と示している。[41]
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図 1.15 実験によって観測された、磁場ごとの帯磁率の温度依存性。5Tは転移後の磁
場となり、T  は 5Tでの点温度である。また、x = 1なので、CeRu2Al10 での観測量で
ある。[41]
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1.5.2 結晶場による帯磁率の計算
図 1.16 CeT2Al10 の結晶構造。C2v 対称性の斜方晶である。[2]
上述の実験結果に対し、結晶場による解析を行った先行研究がある [36]。CeT2Al10
は図1.16のような斜方晶の構造をしており、C2v点群対称性の物質である。それゆえ
結晶場相互作用を以下のように示すと、
V(r; ; ) =
1X
k=0
kX
m= k
Amk r
kCmk (; ) (1.10)
となる。ここでAmk rkは結晶場パラメーター、Cmk (; ) =
q
4
2k+1 Y
m
k (; )である。この
期待値成分 ˇAmk = Amk hrkiを考えると、C2v対称性であることから、k = 4までを考慮す
ると ˇA02; ˇA22; ˇA04; ˇA24; ˇA44 の成分のみが有限となることが分かる。
一方、Ceは最外殻に f 電子が 1個ある物質のため、LS相互作用を考えると、
L = 3; S = 1=2より全角運動量J = 5=2; 7=2の固有状態が考えられる。そのため、これ
に結晶場効果を取り入れた場合以下の結晶場固有状態が考えられる。X
Jz= 5=2; 3=2;5=2
Jz j5=2; Jzi +
X
Jz= 7=2; 5=2;7=2
Jz j7=2; Jzi (1.11)
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先行研究 [36]では、上述のパラメーターをX線吸収分光法により得られた実験結
果から各パラメーターを決定した。表1.2が式(1.10)の結晶場パラメーターの候補2
つ（GS# 1,GS#2）であり、表1.3がそのパラメーターによって得られた基底状態の係
数（Jz ; Jz）である。また、各パラメーターに対し帯磁率の計算も行っており、図
1.17によって示されている。この図を見ると分かるように、先行研究ではGS#1の基
底状態が高温側の実験値をある程度再現していた。
表 1.2 X線吸収分光法の観測量に合うように決定された、式 (1.10の)結晶場パラメー
ター。単位は meVであり、候補として 2つある。[36]
表 1.3 1.2での結晶場パラメーターによって計算した、式 (1.11)の基底状態のパラメーター。[36]
本研究ではこの結晶場基底状態に、近藤効果の影響も取り入れて帯磁率を計算
する。
1.6 目的
CeT2Al10はハイゼンベルグモデルでは説明できない物質である。そのため、本研
究では近藤格子モデルにおけるRKKY、近藤効果、磁場などの競合によるf,c電子の
振る舞いの解析を異方性も考慮して行うことで、CeT2Al10の特異な性質を理解する
ことを目的とする。
この問題では、反強磁性磁化方向に平行に磁場をかけることにより、z方向に垂
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図 1.17 図 1.2の結晶場パラメーターによって計算された、帯磁率の温度依存性。計算
には励起状態も考慮され、キュリー項とヴァンブレック項により計算されている。図を
見ると、jGS#1iのパラメーターが高温でよい一致が見られる。[36]
直な磁化も考える必要がある。この計算を行うため、従来のDMFT+CT-QMCを新た
に横磁化も考慮した手法へと拡張する。また、新たにc- f ( f -c)二粒子グリーン関数
の定式化を行い、実験値で観測される帯磁率の振る舞いをより正確に比較できるよ
うにする。
以上の計算手法により、等方的、異方的な近藤格子モデルでの磁化の温度、磁場
依存性、帯磁率の温度依存性、磁場によるスピンフロップと転移磁場の温度依存性
を計算し、近藤格子モデル特有の磁気特性とCeT2Al10との関係を明らかにする。
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第 2章
DMFTによる近藤格子モデルの
計算
本研究では、等方的、異方的な近藤格子モデルに対し、動的平均場 (DMFT)を適
用した。また、動的平均場を解くためには不純物問題の計算が必要となる。この不
純物問題である近藤モデルの数値計算手法として、連続時間量子モンテカルロ法
(CT-QMC)を採用した。有効不純物問題の計算は次の章にまとめるとして、この章
ではまずDMFTにより格子系でのグリーン関数を求め、そのグリーン関数から様々
な物理量を導出する方法を示す。
DMFT+CT-QMCにはz方向帯磁率、z磁化などの先行研究がなされている [11, 29]。
ただし、横方向も考慮したDMFT+CT-QMCは行われていないため、z成分のみの計
算手法を拡張する必要がある。そのため、以下では変更された動的平均場およびz方
向物理量の導出を行う。また、新たに横成分も考えたため、その導出方法もz成分の
物理量の計算と共に示す。さらに全帯磁率を計算するため、新たにc- f ( f -c)帯磁率
の導出した。この導出についても二粒子グリーン関数による他の計算と共に示す。
これより、一粒子グリーン関数からは、粒子数、伝導電子や f電子の磁化を求め、
CDWの計算、強磁性秩序や反強磁性秩序の計算する。一方、二粒子グリーン関数か
らは、スピンや電荷に対するc-c（伝導電子-伝導電子）感受率、c- f , f -c帯磁率、 f - f
帯磁率を求める。さらに、その帯磁率、電荷感受率の計算に対し波数依存性も取り
入れた計算を行う。
また、数値計算効率のため1サイトのみの不純物を計算したsingle-lattice、有効不
純物としてAサイトとBサイトを考え計算したAB-sublatticeが考える必要があるが、
それぞれ少し異なる計算が必要となる。付録Eの結果で必要となるsingle-latticeでの
計算は付録Dにまとめ、4章で必要となるAB-sublatticeの計算をこの章で説明する。
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2.1 AB-sublatticeでの一粒子グリーン関数による物理量の
計算
AB-sublatticeでは、伝導電子はcykckと、波数 kとスピン成分、また、 =A or B
の添え字で分類される。そのため、伝導電子の一粒子グリーン関数は以下のように
定義される。
G0k;0 () =  
D
Tck()cyk00
E
(2.1)
また、フーリエ変換と逆変換は以下のようになる。
G0k;0 (in) =
Z 
0
dG0k;0 ()ein() (2.2)
G0k;0() =
1

X
n
G0k;0(in)ein() (2.3)
以下ではこのグリーン関数についてDMFTによる導出と、物理量の計算方法を
示す。
2.1.1 DMFTによる格子系での一粒子グリーン関数の導出
本研究では、近藤格子系の計算に対し、動的平均場理論を適用する。動的平均場
理論とは無限次元で厳密な理論である。また静的な平均場近似とは違い、時間的に
揺らぐ平均場を計算できる手法である。具体的には、本来格子状の自己エネルギー
は0(k; in)と波数に依存する形であるが、この k依存性を無視して計算すること
により、空間的には一様(無限次元)だが時間的に揺らぐ平均場を導入することにあ
たる。この一様な自己エネルギー0 (in)を求めるために、その自己エネルギーで
マップされた有効不純物問題を解き、その解により得られた新しい自己エネルギー
による一様格子問題を解くということを繰り返すことにより、自己無撞着に一様な
系を計算する。本研究ではその有効不純物問題に対し、前の節で示した、連続時間
量子モンテカルロ法を適用する。
計算の手順としては以下の通りである。
1. 格子系のグリーン関数を波数について積分する。
ˆ¯Gc(in) =
X
k

gˆk(in) 1   ˆ(in)
 1
(2.4)
この右辺の波数で総和されている部分が式 (2.3)となる。[ ˆ¯Gcは計算する系に
よってスピンに対する行列、またABサイトに対する行列にもなりうる。]
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2. ˆG(in) 1 = ˆ¯Gc(in) 1 + ˆ(in)によりキャビティグリーン関数 ˆGc(in)を得る。
3. c(in)により得られたキャビティグリーン関数 ˆGc(in)に対しある一つのサイ
トに着目し、そこでサイト間相互作用を無視した有効不純物問題を解く。
[本研究では有効不純物問題は連続時間量子モンテカルロ法を採用する。この
キャビティグリーン関数 ˆGc(in)は一般にスピンに対する行列となる。 ˆGABc (in)
の非局在な値も得られるが、解くのは有効不純物問題なので扱わない。]
4. 有効不純物問題の解より、新しい(有効不純物系での)自己エネルギー ˆ(in)を
得る。
[ ˆ(in)もまたスピンや軌道に対する行列となる場合もあるが、あくまで計算
しているのは不純物問題による局所的な自己エネルギーであり、AB0(in)な
どのsub-latticeのサイト間の自己エネルギーなどは現れない。]
5. 1に戻る。
最初はキャビティグリーン関数 ˆGc(in)が得られていないので、適当な ˆ(in)から出
発し自己無撞着に解いていく。その際、¯の横成分の有無で、横磁化も考慮した場
合、縦磁化のみの場合とで計算方法が変わることに注意する。この計算の収束状況
は一般的に自己エネルギーの収束を見て決めるが、ある物理量に着目している場合
はその物理量の収束の推移も見る必要がある(例えば、伝導電子数の場合は ¯G、磁化
量の場合はhXmm0i)。
AB sub-lattice(有効不純物としてA,Bサイトを考える)での具体的な計算の流れを示
す。また、以下では横磁化も考慮した計算方法を示すが、¯成分を0とすることに
より縦磁化のみの計算となる。
2.1.2 AB sub-latticeでの具体的な計算
図 2.1 2sub-latticeでの DMFTの図
single-latticeでの計算は常磁性状態、または一様な秩序状態しか計算できなかった
が、AB sub-latticeを課すことにより反強磁性などの秩序相の計算が可能となる。ま
た、横磁化も考慮したAB sub-latticeの計算では全方向の反強磁性などの秩序を計算
できる。AB sub-latticeでの計算は図2.1のように格子をAB sub-latticeへと分割し、そ
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の格子系と各A,Bサイトごとの有効不純物系が同じであるとして自己無撞着に計算
する。
AB sub-latticeでの相互作用のないハミルトニアンを考える。格子状での相互作用
のないハミルトニアンは実空間表示で次のようになる。
H0 =
X
hi; ji
tcyic j   
X
i
c
y
ici (2.5)
hi; jiは最近接のペアを表す。ここでAB sub-latticeを仮定すると、式(2.5)は以下のよ
うに変換される。
H0 =
X
i0
(tcyi0ci0+d + tcyi0 dci0   (c
y
i0ci0 + c
y
i0+dci
0+d))
=
X0
k

k(cykAckB + h.c.)   (cykAckA + cykBckB)
 (2.6)
ここでdは方向の最近接距離を表しており、またkはフーリエ変換から以下の関
係がある。
k =
tp
d
X

cos(k) (2.7)
ここでの総和は次元数の総和を表している。
以上のように、格子系での計算ではスピン成分のほかに = A; B行列要素も考え
た4  4の行列となる。よって格子系の関数は
ˆX =
0BBBBBBBBBBBBBB@
XAA"" X
AA
"# X
AB
"" X
AB
"#
XAA#" X
AA
## X
AB
#" X
AB
##
XBA"" X
BA
"# X
BB
"" X
BB
"#
XBA#" X
BA
## X
BB
#" X
BB
##
1CCCCCCCCCCCCCCA ; (2.8)
不純物系ではAB; BA要素はないため
ˆY =
 
Y"" Y

"#
Y#" Y

##
!
(2.9)
と表す。
以下に計算手順を示す。
1. 格子系のグリーン関数を波数について積分
この計算では自己エネルギーは有効不純物系の計算により得られるため、
sub-latticeに関する非対角要素は0となっている。
ˆ =
0BBBBBBBBBBBBBB@
AA"" 
AA
"# 0 0
AA#" 
AA
## 0 0
0 0 BB"" 
BB
"#
0 0 BB#" 
BB
##
1CCCCCCCCCCCCCCA : (2.10)
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また、有効不純物系を計算する前の、計算し始めの段階では前節の計算と同
様に、初期値としてそれぞれ適当な0を設定する。例えば、全方向にかか
る微小磁場に対応する量などである。
また、式 (2.6)からベクトル演算子ck = t(cAk; cBk)を導入することにより、自
由電子のグリーン関数もまたは4  4行列で表される。
gˆk(z) 1 =
0BBBBBBBBBBBB@
z +  0  k 0
0 z +  0  k
 k 0 z +  0
0  k 0 z + 
1CCCCCCCCCCCCA : (2.11)
この自由電子グリーン関数と、式(2.10)で与えられる自己エネルギーにより、
格子系のグリーン関数は以下の行列となる。
ˆG 1(z) = gˆ 1(z)   ˆ(z) (2.12)
この式を波数によって積分することにより、 ¯G00が得られる。この計算の詳
細は付録Bにまとめる。
また、粒子数は各毎に計算される。
n =
X

¯G(;  = 0+) (2.13)
そのため、化学ポテンシャルは伝導電子数の平均 n = (nA + nB)=2を考え、
n0() ! nとなるとなるように計算する。
2. キャビティグリーン関数 ˆG(z)の計算
キャビティグリーン関数は有効不純物のために計算されるため、計算した ˆ¯G
のうち、の対角成分 ˆ¯Gのみが必要となる。このグリーン関数によって、以
下のように各 sub-lattice毎のキャビティグリーン関数を求める。
ˆG(z) 1 = ˆ¯G(z) 1 + ˆ(z) (2.14)
3. ˆG(z)に対し有効不純物問題を解くJ展開でのCT-QMCでは次章で示すCSモデ
ル(式(3.13))を元にしているため、近藤格子モデルでの問題(式(1.7))を考える
場合は、式(2.14)から計算されたG(z)に対しさらにポテンシャル散乱を取り
込まないといけない。
v =  1=2J
X

cyc (2.15)
よって、キャビティグリーン関数は以下のようにポテンシャル散乱を取り
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込む。
ˆGv(z) = ˆG(z) + ˆG(z)vˆ ˆGv0BBBB@Gv;"" Gv;"#Gv;#" Gv;##
1CCCCA =  G"" G"#G#" G##
!
+
 G"" G"#
G#" G##
!  
v 0
0 v
! 0BBBB@Gv;"" Gv;"#Gv;#" Gv;##
1CCCCA
0BBBB@Gv;"" Gv;"#Gv;#" Gv;##
1CCCCA = 2666664 G"" G"#G#" G##
! 1
+
 
v 0
0 v
!3777775 1
(2.16)
ただし、AB sub-latticeでは更新の仕方によって片方ののみ計算してもよい
ことに注意する。具体的には、(i)同時更新の場合は各に対し、ポテンシャル
散乱を除いたキャビティグリーン関数を計算、(ii)片方のみを更新していく場
合は解こうとしているのみ計算、となる。
4. 有効不純物問題の解より、新しい自己エネルギー ˆ(z)を得る
有効不純物系でのグリーン関数を計算する際、連続時間量子モンテカルロ法
では ˆ(z)の変わりに t行列 tˆv;(z)を計算する。
ただ、CT-QMCではGv; (z)により計算しているため、まずt行列からポテンシャ
ル散乱の補正を除去する。連続時間量子モンテカルロ法によって計算された
vˆが入っている t行列を tˆv;(z)、vˆが取り除かれた t行列を tˆ(z)とすると一般に以
下の関係が成り立つ。
ˆGloc = ˆGv; + ˆGv; tˆv; ˆGv; = ˆG + ˆG tˆ ˆG (2.17)
それゆえ、スピンの横成分も考慮してある場合は式(D.8,2.17)より
tˆ =

vˆ 1   ˆG
 1
+

1   vˆ ˆG
 1
tˆv;

1   ˆGvˆ
 1 (2.18)
または、 ˆGloc;を tˆv;; ˆGv;より計算しておき、
tˆ = ˆGloc; ˆG-1   ˆG-1 = ˆG-1 ˆGloc;   ˆG-1 (2.19)
と計算される。
ここで、局所グリーン関数と自己エネルギーの関係もまた式(D.5)と同じ様に
計算できることから、t行列との関係は以下のようになる。
ˆGloc; = ˆG + ˆG tˆ ˆG = ˆG + ˆG ˆ ˆGloc; (2.20)
よって自己エネルギーは
ˆ =

tˆ
-1
+ ˆG
 1
(2.21)
または、 ˆGloc;を tˆv;; ˆGv;より計算しておき、
ˆ = ˆG-1   ˆGloc;-1 (2.22)
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と計算する。
これらの計算を(i) = A; Bを計算した場合はA,Bどちらの自己エネルギーも更
新、(ii)片方のみのサイトを計算した場合は(z)のみを更新し、もう一方の
自己エネルギー¯(z)は更新しない、とする。
5. 1に戻る。
これらの過程を自己無 着に繰り返すことにより、AB sub-latticeでの格子問題が
解ける。この計算により式(2.3)の格子系でのグリーン関数を求め、反強磁性秩序内
での物理量の計算を行う。
2.1.3 粒子数と磁化
伝導電子の粒子数はA,B格子ごと、かつ各スピンごとに計算される。
n0 =
X
k
D
c
y
kck0
E
=
X
k
Gk;0 ( =  0+) = G0 ( =  0+) =
1

X
n
G0 (in)ein0
+
;
(2.23)
また、各サイトのc電子数は
N =
X

n (2.24)
全粒子数の平均は
N =
X

N (2.25)
と計算できる。このように、AB-sublatticeではA,Bそれぞれのサイトで電荷量を計
算できるため、サイト間の電荷の偏りである、波数QのCDWの計算も行える。その
ため、CDW形成を示す値として、以下の秩序変数も計算する。
NCDW = NA   NB (2.26)
これより、電荷秩序を計算できる。
また、伝導電子の磁化はA,B格子ごとに以下のようにして計算される。z方向磁
化は、 D
ˆS ;zc
E
=
1
2

n""   n##

(2.27)
x方向磁化は D
ˆS ;xc
E
=
1
2

n"# + n

#"

(2.28)
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となる。ここで、式(2.23を見ると分かるように)1=2n"#(#") = S +( )である。また、y方
向磁化もh ˆS yci =  i=2(n"#   n#")によって計算できるが、虚部の計算はCT-QMCではで
きなかったため計算はしない。このようにc電子の磁化もAB-sublatticeでそれぞれ
計算ｎできるため、 = z; xとして、強磁性秩序変数M
c;Fのほかに、反強磁性秩序変
数M
c;AFの計算もできるようになる。これは式(2.27,2.28)より、
Mc;F = S
A;
c + S B;c
Mc;AF = S
A;
c   S B;c
(2.29)
となる。
一方、f電子の磁化は式(A.3)の局在一粒子グリーン関数に対する2階微分を考える
ことにより得られる。この計算の詳細は付録Dのsingle-latticeの計算に示してある。
f電子の磁化は有効不純物系で得られるt行列から得ることができ、各サイトで計算
した t0(n)から以下のようにして計算される。D
X12
E
=
1
J12
lim
n!1 t

12
(n) (2.30)
これより、近藤格子での f電子のz磁化はD
ˆS ;zf
E
=
1
2
D
X""
E
 
D
X##
E
(2.31)
となり、x磁化は D
ˆS ;xf
E
=
1
2
D
X"#
E
+
D
X#"
E
(2.32)
となる。同様にy磁化
D
ˆS yf
E
= 12i
 

X"#
   
X#"も計算できるが、グリーン関数の虚部
を計算すると負符号問題が生じるため行わない。
また、有効不純物問題で行う計算であるが、 f電子のz方向磁化はCT-QMCでスピ
ンごとの f電子数をサイト有効不純物問題のサンプリングnf ;により、以下のよう
にも計算できる。 D
ˆS ;zf
E
=
1
2
D
nf :"
E
MC
 
D
nf ;#
E
MC

(2.33)
2.2 AB-sublatticeでの二粒子グリーン関数による感受率の
計算
格子系の一粒子グリーン関数は有効不純物問題で得られるローカルな一粒子グ
リーン関数とその自己エネルギー ˆ(n)により計算された。一方、格子系の二粒子グ
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リーン関数の導出にはローカルな二粒子グリーン関数が必要となる。このローカル
な二粒子グリーン関数もまた次の章で示すように十分に収束したあとのキャビティ
グリーン関数による有効不純物問題によって得られる。
以下ではローカルな二粒子グリーン関数は得られているとして、格子系での二粒
子グリーン関数とそのバーテックス ˆ を定義し、ローカルな二粒子グリーン関数か
らどのように導出できるかを示す。また、格子系での二粒子グリーン関数による帯
磁率と電荷相関の導出を行う。
2.2.1 AB-sublatticeでの DMFTによる二粒子グリーン関数の導出
AB-sublatticeでは感受率の計算は以下の二粒子グリーン関数より計算される。

0
cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4) = hcyk1 (1)ck+q2 (2)c
y
k0+q03 (3)ck004 (4)i
  q0hcyk1 (1)ck2 (2)ihc
y
k003 (3)ck004 (4)i(2.34)

0
cc;kk0q1234 (in; in0 ; im)
=
1
2
Z 
0
d1   
Z 
0
d4
0
cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4)ein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3);
(2.35)
また、0の依存性が加わったことによりBethe Salpeter方程式が定義される。ただ
し、バーテックス部分は局所的量となっているため、0 = AA or BBのみ値を持つ
 
0
1234
(in; in1 ; im) =  1234 (in; in1 ; im)0 となる。よって式(2.34)をkk0で総和
した二粒子グリーン関数0cc;q1234 (in; in0 ; im)は以下のようになる。

0
cc;q1234 (in; in0 ; im) = 0;
0
cc;q1234 (in; im)nn0
+
X
1
X
n1
X
01
0
2
0
3
0
4
0;1
cc;q1202
0
1
(in; ; im) 101020304 (in; in1 ; im)
1
0
cc;q04
0
334
(in1 ; in0 ; im);
(2.36)
ここで、0;0cc;q1234 (inin0 ; im)はバーテックスのない二粒子グリーン関数であり、
以下のように計算される。
0;
0
cc;q1234 (in; im) =  
X
kk0
G0c;k41 (in + im)G
0
c;k+q23 (in)kk0
=
X
kk0
1
2
Z 
0
d1   
Z 
0
d4hTcyk1 (1)ck004 (4)ihTck+q2 (2)c
y
k0+q03 (3)i
 ein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3):
(2.37)
この式の波数総和については付録 Bにまとめてある。ここで、式 (2.36)で計
算 さ れ た 0cc;q1234 (in; in1 ; im), 0;
0
cc;q1234 (in; in1 ; im),  01020304 (in; in1 ; im) を
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; 0; 1; 2; 3; 4; n; n0 ; mの行列として計算すると、以下のようにバーテックス ˆ 
が求まる。 h
ˆcc;q
i 1
=
h
ˆ0cc;q
i 1   ˆ  (2.38)
ただし、 ˆ は¯成分を持たないため、以下の行列となる。
ˆ  =
 
ˆ A 0
0 ˆ B
!
(2.39)
また、式(2.34)の左辺から式(2.37)を引くことにより付録Aの式(A.13)に対応する量
が得られる。
˜
0
cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4) = hcyk1 (1)ck+q2 (2)c
y
k0+q03 (3)ck004 (4)i
  hcyk1(1)ck+q2(2)ihc
y
k0+q03 (3)ck004 (4)i
+ hck1 (1)cyk004 (4)ihck+q2 (2)c
y
k0+q03 (3)i
(2.40)
この式と付録Aでの計算により、後に示すc- f , f -c, f - f感受率を計算する。
一方、有効不純物系では、A,Bサイトそれぞれで独立に計算される。そのため、二
粒子グリーン関数もまた、（DMFTによるGから他サイトからの影響を受けはする
が）A,Bそれぞれで独立に計算される。
loc;cc;1234 (in; in0 ; im) = loc;0;cc;1234 (in; im)nn0
+
X
n1
X
01
0
2
0
3
0
4
loc;0;
cc;12
0
2
0
1
(in; im) 01020304 (in; in1 ; im)
loc;
cc;04
0
334
(in1 ; in0 ; im); (2.41)
ここで、loc;0;cc;1234は以下のようになる。
loc;0cc;1234 (in; im) =  Gloc;c;41 (in + im)Gloc;c;23 (in) (2.42)
よって、式(2.41)より ˆ はそれぞれ以下のように計算される。
ˆ  =
h
ˆloc;0;cc
i 1   hˆloc;cc i 1 (2.43)
動的平均場により、式(2.39)の ˆ と式(2.39)の ˆ は同等となる。それゆえ、ˆloc;cc ; ˆloc;0;cc
を以下の行列表示にすると、
ˆloc;0cc =
 
ˆloc;0;Acc 0
0 ˆloc;0;Bcc
!
; (2.44)
ˆloccc =
 
ˆloc;Acc 0
0 ˆloc;Bcc
!
;; (2.45)
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以下のようにAB-sublatticeでの ˆcc;qが計算できる。h
ˆcc;q
i 1
=
h
ˆ0cc;q
i 1
+
h
ˆloccc
i 1   hˆloc;0cc i 1 (2.46)
AB-sublatticeでは、式(2.46)の0
cc;kk01234 (n; n0 ; m)によって様々な感受率が計算さ
れる。
2.2.2 c-c帯磁率
c-c（伝導電子-伝導電子）帯磁率は伝導電子ck; cykのみにより計算される。c-c
帯磁率は、 = x; y; zとして、以下の式によって計算される。
;
0
cc;q =


ˆS ;c;q ˆS
;0
c; q
   
 ˆS ;;c;q 
 ˆS ;;0c; q
=
1
4
X
1234
12

34


nq12 n
0
 q34
   
nq12
n0 q34 (2.47)
ここで、nq0 = 2=N
P
k2 c
y
kck+q0である。また、34はパウリ行列である。
一方、二粒子グリーン関数は上記の粒子に対応する量を計算していた。式 (2.46)
で求めた0
cc;kk01234 (n; n0 ; m)に対し、以下の
0
cc;1234
(im)を定義する。

0
cc;q1234 (im) 
1
4
 
2
N
!2 X
k2
X
k020
Z 
0
d


c
y
k1 ck+q2 ()ck0+q03 ck004

  
cyk1 ck+q2
ck0+q03 ck004eim
=
1
4
X
nn0
 
2
N
!2 X
k2
X
k020

0
cc;kkq1234
=
1
4
X
nn0

0
cc;q1234 (in; in0 ; im)
(2.48)
この式を解析接続0cc;1234 (im) ! 
0
cc;1234
(! + 0+)を行い以下のように計算する
と式(2.47)と対応する量が得られる。
z;
0
cc;q (!) =
1
4
X



0
cc;;q(!)   
0
cc;;q¯¯(!)

x;
0
cc;q (!) =
1
4
X



0
cc;;q¯¯(!) + 
0
cc;;q¯¯(!)


y;0
cc;q (!) =
1
4
X



0
cc;;q¯¯(!)   
0
cc;;q¯¯(!)
 (2.49)
! = 0での値が式(2.47)と同等である静的な帯磁率となり、一方! , 0の時は動的な
帯磁率として計算される。
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2.2.3 c- f ( f -c)帯磁率
c- f（伝導電子- f電子）帯磁率は伝導電子c; cyと f電子 ˆS ;f ;0 = 1=2ˆ0X0 間の
磁気応答となる。c- f帯磁率は、 = x; y; zとして、以下の式によって計算される。
;
0
cc;q =


ˆS ;c;q ˆS
;0
f ; q
   
 ˆS ;;c;q 
 ˆS ;;0f ; q
=
1
4
X
1234
12

34


nq12 X
0
 q34
   
nq12
X0 q34 (2.50)
AB-sublatticeでは、式 (A.19)の二粒子グリーン関数の3; 4による2階微分を考え
る。AB-sublatticeでは、 jy3; c4は以下のようになる。
j+3 = [H ; cyk333 ] = k3 ck3 ¯33 +
 
    1
4
J33
!
c
y
k333
+
1
2
2
N
X
k23
X

J3X
3
k3c
y
k3+k33
(2.51)
f j+k33 ; ck44 g = k3k3 k434 ¯34 +
 
    1
4
J33
!
k3 k43434
+
J34
2
Xk4 k33434
(2.52)
これを付録Aの式(A.36)に代入することにより以下のc- fグリーン関数が得られる。X
n
lim
n0!+1
2
n0 ˜
0
cc;q1234 (in; in0 ; im)
=
 
2
N
!2 X
k2
X
k020
Z 
0
d

hTcyk1 ()ck+q2 ()f j+k0+q03 ; ck004 gi
 hcyk1 ck+q2ihf j+k0+q03 ; ck004 gi
Big)eim
=  
Z 
0
d

hTnq12 ()X
0
 q34i   hnq12ihX
0
 q34i

eim
(2.53)
これより、以下のようにc- f帯磁率が求められる。

0
c f ;q1234 (im) 
1
4
Z 
0
d


nq12 ()X
0
 q34
   
nq12
X0 q34eim
=
X
n
lim
n0!+1 
2
n0 ˜
0
cc;q1234 (in; in0 ; im)
(2.54)
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この式を解析接続c f ;1234 (im) ! c f ;1234 (! + 0+)を行うことにより式(2.50)と
対応する量が得られる。
z;
0
c f ;q (!) =
1
4
X



0
c f ;q(!)   
0
c f ;q¯¯(!)

x;
0
c f ;q (!) =
1
4
X



0
c f ;q¯¯(!) + 
0
c f ;q¯¯(!)


y;0
c f ;q (!) =
1
4
X



0
c f ;q¯¯(!)   
0
c f ;q¯¯(!)
 (2.55)
! = 0での値が式(2.50)と同等である静的な帯磁率となり、! , 0の時は動的な帯磁
率として計算される。
一方、 f -c帯磁率は、 = x; y; zとして、以下の式によって計算される。
;
0
cc;q =


ˆS ;f ;q ˆS
;0
c; q
   
 ˆS ;;f ;q 
 ˆS ;;0c; q
=
1
4
X
1234
12

34


Xq12 n
0
 q34
   
Xq12
n0 q34 (2.56)
f -c帯磁率は、付録Aでの式(A.15)の二粒子グリーン関数の1; 2による2階微分か
ら得られる。ここで、式(A.15)にある、cy1; j2は以下のようにして計算され、
j2 = [H ; ck222 ] =  k2 ck2 ¯22  
 
    1
4
J22
!
ck222
  2
N
1
2
X
k22
X

J2X
2
k2ck2+k22
(2.57)
fcyk111 ; jk222 g =  k2k2 k1211 ¯2  
 
    1
4
J22
!
k2 k12112
  J12
2
X2k2 k11212
(2.58)
これより、式(A.35)は以下のようになる。
X
n0
lim
n!+1
2
n ˜
0
cc;q1234 (in; in0 ; im)
=  
 
2
N
!2 X
k2
X
k020
Z 
0
d

hTfcyk1 ; jk+q2 g()c
y
k0+q03 ()ck0+q04i
  hfcyk1 ; jk+q2 gihc
y
k0+q03 ()ck0+q04i

=
Z 
0
d

hTXq12 ()n
0
 q34i   hXq12ihn
0
 q34i

eim
(2.59)
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よって、以下のようにc- f帯磁率が求められる。

0
f c;q1234 (im) 
1
4
Z 
0
d


Xq12 ()n
0
 q34
   
Xq12
n0 q34eim
=
X
n
lim
n0!+1 
2
n0 ˜
0
cc;q1234 (in; in0 ; im)
(2.60)
この式を解析接続0f c;1234 (im) ! 
0
f c;1234 (! + 0+)を行うことにより式(2.56)と
対応する量が得られる。
z;
0
f c;q (!) =
1
4
X



0
f c;q(!)   
0
f c;q¯¯(!)

x;
0
f c;q (!) =
1
4
X



0
f c;q¯¯(!) + 
0
f c;q¯¯(!)


y;0
f c;q (!) =
1
4
X



0
f c;q¯¯(!)   
0
f c;q¯¯(!)
 (2.61)
となり、! = 0での値が式 (2.56)と同等である静的な帯磁率、! , 0の時は動的な帯
磁率として計算される。
これにより、各方向の波数依存を持つc- f ( f -c)帯磁率が二粒子グリーン関数より
計算できる。この帯磁率からもc-c帯磁率と同様に、q秩序の発生を見ることができ
る。また、この帯磁率もまた、実験値で得られる全帯磁率の計算に必要となる。
2.2.4 f - f 帯磁率
f - f帯磁率は f電子 ˆS ;f ;0 = 1=2ˆ0X0 間の磁気応答となる。 f - f帯磁率は、 = x; y; z
として、以下の式によって計算される。
;
0
cc;q =


ˆS ;f ;q ˆS
;0
f ; q
   
 ˆS ;;f ;q 
 ˆS ;;0f ; q
=
1
4
X
1234
12

34


Xq12 X
0
 q34
   
Xq12
X0 q34 (2.62)
このc- f帯磁率と同じように、 f - f帯磁率を計算するために付録Aで計算してい
る式(A.17)の二粒子グリーン関数の1; 2; 3; 4による4階微分を考える。式(A.17)は
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fcy1; j2g; f j+3 ; c4gの関数であるため、 f - f二粒子グリーン関数が得られる。
lim
n!+1 limn0! 1
2
n
2
n0 ˜
0
cc;q1234 (in; in0 ; im)
=
 
2
N
!2 X
k2
X
k020
Z 
0
d

hTfcyk1 ; jk+q2 g()f j+k0+q03 ; ck004 gi
 hfcyk1 ; jk+q2 gihf j+k0+q03 ; ck004 gi

eim
=  
Z 
0
d

hTXq12 ()X
0
 q34i   hX
0
q12ihX
0
 q34i

eim
(2.63)
よって、以下のように f - f帯磁率が求められる。

0
f f ;q1234 (im) 
1
4
Z 
0
d


Xq12 ()X
0
 q34
   
Xq12
X0 q34eim
= lim
n!+1 limn0! 1 
2
n
2
n0 ˜
0
cc;q1234 (in; in0 ; im)
(2.64)
この式を解析接続0f f ;1234 (im) ! 
0
f f ;1234 (! + 0+)を行うことにより式(2.62)と
対応する量が得られる。
z;
0
f f ;q (!) =
1
4
X



0
f f ;q(!)   
0
f f ;q¯¯(!)

x;
0
f f ;q (!) =
1
4
X



0
f f ;q¯¯(!) + 
0
f f ;q¯¯(!)


y;0
f f ;q (!) =
1
4
X



0
f f ;q¯¯(!)   
0
f f ;q¯¯(!)
 (2.65)
! = 0での値が式(2.62)と同等である静的な帯磁率となり、! , 0の時は動的な帯磁
率として計算される。
2.2.5 全帯磁率
ま ず 、今 ま で 計 算 し て き た 式 (2.49,2.55,2.61,2.65)、;0ee0;q (m); (e = c; f )
0 = AA; AB; BA; BBの部分について考える。一様に波数 qの振動磁場をかけ
た場合、各電子の帯磁率は以下のようにして計算される。
;unifee0;q (m) =
Z 
0
d

 
ˆS ;Ae;q + ˆS ;Be;q
()  ˆS ;Ae; q + ˆS ;Be0; q
  
  ˆS ;Ae;q + ˆS ;Be;q 
  ˆS ;Ae; q + ˆS ;Be0; qeim
=
X


;ee0;q(m) + ;
¯
ee0;q(m)
 (2.66)
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また、ABによって交替磁場をかけた場合は帯磁率は以下のようになる。

;stag
ee0;q (m) =
Z 
0
d

 
ˆS ;Ae;q   ˆS ;Be;q
()  ˆS ;Ae; q   ˆS ;Be0; q
  
  ˆS ;Ae;q   ˆS ;Be;q 
  ˆS ;Ae; q   ˆS ;Be0; qeim
=
X


;ee0;q(m)   ;¯ee0;q(m)
 (2.67)
この計算を解析接続することにより、全系における静的、動的なe   e帯磁率が求め
られ、静的な帯磁率の発散から、秩序発生を見ることもできるようになる。ただし、
AB-sublatticeではk+Q =  kという関係があるため、;stagee0;q = ;unifee0;q+Qとなる(詳細な計
算は付録Bにまとめる)。そのため、例えば強磁性とq = Qの反強磁性のみを見たい
場合は;0
ee0;0 (m)のみ計算すれば、;unifee0;0 ; ;unifee0;Q = 
;stag
ee0;0 が求められる。
一方、実験で測定される波数qの磁場による応答は、伝導電子と f電子両方に磁場
がかかっている。そのため、実験値と対応させるためには以下のように帯磁率を計
算する必要がある。
q(m) =
Z 
0
d


ˆS q() ˆS  q
   
 ˆS q
 ˆS  q eim
=
Z 
0
d

 
ˆS c;q + ˆS f ;q
()  ˆS c; q + ˆS f ; q   
  ˆS c;q + ˆS f ;q
  ˆS c; q + ˆS f ; q eim (2.68)
ここで、S e;qは一様磁場の場合はS e;q = S ;Ae;q +S ;Be;q、交替磁場の場合はS e;q = S ;Ae;q +S ;Be;q
となる。よって全帯磁率の計算は式(2.66, 2.67)により、以下のように計算される。
;unifq (m) = ;unifcc;q (m) + ;unifc f ;q (m) + ;uniff c;q (m) + ;uniff f ;q (m) (2.69)

;stag
q (m) = ;stagcc;q (m) + ;stagc f ;q (m) + ;stagf c;q (m) + ;stagf f ;q (m) (2.70)
これを解析接続することにより、実験値での帯磁率に相当する量や、中性子散乱な
どに対応する量の計算が可能となる。
2.2.6 c-c電荷感受率
AB-sublatticeでも、電荷感受率が考えられる。0ごとのを持つ電荷感受率は以下
のようにして計算される。

chg;0
q (m) =
Z 
0
d


Nq()N
0
 q
   
Nq
N0q  eim (2.71)
ここで、Nq =
P
 n

qである。
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よって帯磁率の計算と同様に、式(2.46)で求めたcc;q1234 (!)によって以下のよ
うにして電荷感受率が得られる。

chg;0
q (m) =
X



0
cc;q(m) + 
0
cc;q¯¯(m)

eim (2.72)

chg;unif
q (m) =
X



chg;
q (m) + chg;¯q (m)

(2.73)

chg;stag
q (m) =
X



chg;
q (m)   chg;¯q (m)

(2.74)
この電荷感受率を解析接続m ! !することにより、この感受率の発散から電荷
密度波（CDW）の発生をみることができる。
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第 3章
近藤モデルにおける CT-QMC
前章では動的平均場理論(DMFT)により伝導電子のローカルな一粒子グリーン関
数と自己エネルギー ˆ(in)、ローカルな二粒子グリーン関数の計算から格子系での
グリーン関数の導出と物理量の計算を行った。このローカルなグリーン関数を計算
するための不純物問題として、本研究では連続時間量子モンテカルロ法(CT-QMC)
を採用した。この章ではこのCT-QMCについて説明する。
近藤格子モデルにおけるCT-QMCの数値計算手法は先行研究があり [47]、等方
的な近藤格子モデルでのDMFT+Ct-QMCの手法の確立と計算結果が与えられてい
る [11,29,31]。しかし、今回必要となるz方向に垂直な横方向成分(強磁性磁化、反強
磁性磁化など)は先行研究の手法のままでは計算できないという問題が存在するため
本研究ではDMFT+CT-QMCに対し、横方向成分も計算できる手法へと拡張を行った。
この章ではまず、CT-QMCについて説明し、どのように不純物問題を解いていく
かを説明する。CT-QMCでは物理量を計算するために、各次数kでの摂動項P(qk)を
モンテカルロ統計により計算する。計算速度向上のため縦磁化のみと横成分も考慮
した手法のどちらも必要となるためP(qk)については、新しく拡張した横磁化も考慮
したCT-QMCだけでなく先行研究である縦磁化のみのCT-QMCについても述べる。
次に、動的平均場理論では格子系での一粒子グリーン関数と二粒子グリーン関数
を計算するために必要な、CT-QMCによるローカルな一粒子グリーン関数と二粒子
グリーン関数の計算を行う。ここでも横方向成分の計算の変更されたため、改めて
導出方法をまとめる。
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3.1 CT-QMCについて
まず、一般的なハミルトニアンに対し、多体摂動論により分配関数を計算する。
ハミルトニアンをH = H0 +H1のように無摂動項と摂動項で分けると分配関数は
Z = Tr
"
e H0 T exp
 
 
Z 
0
dH1()
!#
= Tr
2666664e H0 T 1X
k=0
( 1)k
k!
Z 
0
d1H1(1)   
Z 
0
dkH1(n)
3777775 (3.1)
と記述される。ここでH1()は相互作用表示H1() = eH0H1e H1である。ここで無
摂動ハミルトニアンH0による統計平均と分配関数を考えると
hAi0  1Z0 Tr
h
e H0 A
i
; Z0 = Tr e H0 (3.2)
となり、式(3.1)は以下のように計算できる。
Z
Z0
=
1X
k=0
1
k!
Z 
0
d1   
Z 
0
dkP(qk)
P(qk) = ( 1)k hTH1(1)   H1(k)i0
= h ˆPk(qk)i0;
(3.3)
ここでqk = f1; 2; : : : ; kgであり、無摂動ハミルトニアンの統計平均はh   i0の添え
字0によって表している。このようにして、0次摂動からk ! 1次摂動までの計算を
行い、摂動項も厳密に取り込んだH = H0 +H1の分配関数が計算できる。
また、Hの固有状態に対する演算子Aの期待値は ˆPk(k)を用いて以下のように計
算される。
hA(A)i = Tr
h
e HA(A)
i
Z
=
P1
k=0
1
k!
R 
0 d1   
R 
0 dk
D
ˆPk(qk)A(A)
E
P1
k=0
1
k!
R 
0 d1   
R 
0 dk
D
ˆPk(qk)
E (3.4)
このように無限次の摂動を考慮し、Hに対する物理量を厳密に解くことができる。
だが実際には、上記の無限次の摂動計算を解くことは難しいため様々な近似により
計算される。
本研究ではその計算方法としてモンテカルロ法を適用する。ある摂動次数kでの
P(qk)を確率分布とみなし、各kとqkによるMarkov連鎖を生成する。この分布は、摂
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動計算の寄与の大きさを表す。上記の考えを元に、各kとqkでの確率分布P(qk)を計
算すると同時に、演算子Aに対する統計平均もモンテカルロサンプリングにより計
算することができる。
hA(A)i =
P1
k=0
1
k!
R 
0 d1   
R 
0 dkP(qk)
h ˆPk(qk)A(A)i
P(qk)P1
k=0
1
k!
R 
0 d1   
R 
0 dkP(qk)
' 1
Ns
X
fqkg
D
ˆPk(qk)A(A)
E
0
P(qk) 
*D
ˆPk(qk)A(A)
E
0
P(qk)
+
MC
:
(3.5)
この変換について具体的に説明すると、まず第1式は各次数kにおけるあるqkでの
h ˆPk(qk)A(A)i=P(qk)に確率P(qk)かけたものと考えられる。これは、この式の各kごと
の積分の総和は各k; qkでのh ˆPk(qk)A(A)i=P(qk)の期待値を求めていることとも考えら
れる。よって、第2式のように確率分布P(qk)によるh ˆPk(qk)A(A)i=P(qk)のモンテカル
ロサンプリングで近似できる。以上のようにして、モンテカルロ法によりH固有状
態におけるA(A)に対応する物理量の計算が行える。
ただ、モンテカルロサンプリングを行うに当たり負符号問題に気を付けなければ
ならない。これは、確率分布に相当する値はH1の摂動展開P(qk)となっており、計
算するモデルによっては確率分布が負の値になってしまう問題である。例えば摂動
次数kに対する統計平均を求めると以下のようになる。
1X
k=0
1
k!
Z 
0
dk   
Z 
0
d1kP(qk) =  
Z 
0
d1
1X
k=1
dk 1   
Z 
0
d2
D
ˆP(qk 1)H1(1)
E
0
=  
1X
k=1
dk 1   
Z 
0
d2
D
ˆP(qk 1)H1(0)
E
0
=  
1X
k=0
dk   
Z 
0
d1
D
ˆP(qk)H1
E
0
(3.6)
ここで全体を1で並進移動することにより積分した。これより、摂動次数kの統計
平均に対し、以下の関係が成り立つ。
hki =  hH1i (3.7)
k > 0なので、hH1( = 0)i > 0の場合はP(qk)に対し負の寄与、つまり負符号問題が現
れる可能性がある。そのため、モンテカルロ法を適用する場合はhH1( = 0)i < 0と
なるハミルトニアンを採用した方が負符号問題を解消する可能性が高い。ただし、
P(qk)はhH1( , 0)iの寄与もあるため、上記の方法により負符号問題が解消される保
証があるわけではない。
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本研究ではこのモンテカルロ法として、連続時間量子モンテカルロ法(CT-QMC)
を採用し異方的な相互作用も考慮された近藤格子モデルに適用した。近藤格子モデ
ルの計算方法では従来から行われているJ展開を [31]を採用した。ただ、従来のJ展
開では縦磁化方向のみの計算しかできず、横方向磁化の計算は行えないという問題
があった。また、異方的な相互作用も考えられてはいない。そのため本研究ではJ
展開の手法を異方的な近藤相互作用でのJ展開を考え、横方向磁化秩序状態の計算
もできるように拡張した。また、この横方向の計算により発生する秩序相内での物
理量の計算もできるようにした。以下の節で従来のJ展開に異方的な相互作用を取
り入れた手法を説明し、そのあと横磁化計算への拡張方法について説明する。
3.2 縦磁化のみを考慮した近藤モデルでの CT-QMC
本研究では等方的、異方的な近藤モデルそれぞれの計算を行った。どちらのモデ
ルでも同じ表式で計算するために、近藤相互作用を Jのようにzに対し水平方向と
垂直方向に分けた異方的なモデルを考え、等方的な場合は Jz = Jx = Jy として計算
を行うようにした。
HKL =
X
k
kc
y
kck + 2J
zSzf s
z
c + 2Jx(S+f s c + S f s+c ) (3.8)
この近藤模型に対しCT-QMCを適用するために以下の変換を行う。
S f = 1
2
X
0
X00 ; sc =
1
2
X
0
cyc00 (3.9)
この変換により、式(3.8)の第2項は以下のになる。
S f  sc = 1
4
X
1234
X12 c
y
3
c412  34 (3.10)
この式にパウリ行列による式
12  34 = 21423   1234 (3.11)
を代入することにより、式(3.1)の右辺第2項は以下のように変換される。
HK-CS = 2JzSzf szc + 2Jx(S+f s c + S f s+c )
= Jz
X

cycX + Jx
X

cyc¯X¯  
1
2
Jz
X

cyc
(3.12)
ここで ¯はと逆向きのスピンを表す添え字で、 ="; #ととったとき ¯ =#; "と
なる。これより、異方的な近藤模型は以下の異方性も考慮した成分が"#のみの
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Coqblim-Schrieffer(CS)模型となり、この模型に対しCT-QMCを適用する。
HCS =Hc +H f +Hex
Hc =
X
k
kc
y
kck; H f =
X

(e f + (Jz)Jz)X 
X

E fX;
Hex = Jz
X

(cyc   (Jz))X + Jx
X

cyc¯X¯
(3.13)
ここでは = (Jz)である。これは Jzの正負に対し、式 (3.7)の負符号問題を解消す
るために ccy $ cycと交換したときに出てくる値を打ち消すための項である。
3.2.1 J展開での分配関数 Z と P(qk)の計算方法 (縦磁化のみ)
J展開では、H1 = Hexとして式(3.1)を計算する。つまり、P(qK)はX0とcyc0の相
互作用表示で展開される。相互作用表示に対するハミルトニアンはH0 = Hc +H fと
なり、X0にはH f、cyc0にはHcが対応し、それぞれ分割できる。そのため、分配
関数は以下のようになる。
Z
Z0
=
1X
k=0
Z
k
d( 1)khTHex(k)   Hex(2)Hex(1)i0
 Z
ZcZ f
=
1X
k=0
Z
k
dPc(qk)P f (qk)
(3.14)
Pc(qk) = hTn(tk)    n(t1)ic; P f (qk) = ( 1)khTJk X(tk)    J1 X(t1)i f (3.15)
ここでiでの情報をti  (mi;m0i ; i)とまとめ、その配置をqk = ft1;    ; tkgと表した。また、
近藤相互作用Ji は各iごとの相互作用に依存するため、添え字iを付けた。この表示に対し
て、各演算子を具体的に示すと、n(ti) = cymi (i)cm0i (0i); X(ti) = Xm0i mi (i)(0i  i+sgn(J)0+)
となる。プライムは同時刻での電子の消滅演算子cmiに対応する。また、sgn(J)0+は
負符号問題の対策にのためのHexの伝導演算子の交換に対応する。
この節では縦磁化のみを考えているので、伝導電子に対する無摂動の局所グリー
ン関数はGc12 () =  hc1 ()cy1i12となり、Gc¯成分は0となる。それゆえc電子の
トレースPc(qk)はWickの定理を用いて、
Pc(qk) = ( 1)P
Y

det ˆGc; (3.16)
ˆGc =
0BBBBBBBBBB@
(Gc)11    (Gc)1k
:::
: : :
:::
(Gc)k1    (Gc)kk
1CCCCCCCCCCA (3.17)
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といった、((Gc)i j) = Gc(0i    j) (0iが消滅演算子cに対応する)のk  k行列とな
る。( 1)PはT積を各mごとに分離するときの置換による符号であるが、CT-QMCの
手法では更新による相対符号変化のみが必要となり、( 1)Pを直接計算することは
ない。一方、P f (qk)は図3.1から計算することができ、
P f (qk) = 1Z f
kY
i=1
Ji exp[ (i   i 1) f mi ]; 0 = k   ; Z f =
X

e  f m (3.18)
となる。ちなみに図3.1のセグメンテーション表示により、mi = m0i 1の関係がある。
3.2.2 更新確率の計算方法とセグメント (縦磁化のみ)
図 3.1 J 展開における配置更新の例．(a)追加，(b)シフト，(c)フリップ．削除は追加
の逆過程である。[47]
分配関数のPk Rk dを重みつきサンプリングh   iMCによって評価するために、あ
る配置qkからの更新を考えよう。J展開では配置qkは図3.1で表され、エルゴート性
を満たすためには、計算経験上最低以下の3つの更新が必要となる。
 追加 : [0; ) にH1(t = (m;m0 = m; ))を追加
 削除 : [1; k] n($ tn)（整数n）にあるH1(tn)を削除（mn = mn0の場合のみ）
 フリップ : [1; k] n($ tn)（整数n）でmn;m0n 1 ! mにフリップ（m00 = m0k）
ここで、[a; b) cは範囲[a; b)から一様乱数cを生成することを表している。
一般に、配置xの確率分布をP(x)、配置xから配置yへの遷移確率をWx!yとすると、
詳細つり合いの条件は
Wx!y
Wy!x
=
P(y)
P(x) (3.19)
である。ここで遷移行列をWx!y = Wprop(x ! y)Wacc(x ! y)のように試行確率と採択
確率に分離する。試行確率Wpropはプログラム上発生する遷移のしやすさを補正す
るものであり、採択確率Waccがいわば物理現象における純粋な遷移確率といえる。
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このことを踏まえて、詳細つり合いの条件を
R(x ! y)  Wacc(x ! y)
Wacc(y ! x) =
Wprop(y ! x)
Wprop(x ! y)
P(y)
P(x) (3.20)
と書き直し、配置更新 x ! yがMetropolis法Wacc(x ! y) = min[1;R(x ! y)]の確率
で採択されるとした。今後は、簡略化のためWprop(y ! x)=Wprop(x ! y) ! Wprop、
P(y)=P(x) ! Pと省略し、R(x ! y) = WpropPのWpropとPを別々に示していく。
更新確率はk = 0 $ 1とそれ以外で計算方法が違う。特にk = 0 $ 1の場合は因子
Z f =
PN
m=0 exp( E fm)を考慮する必要がある。以下に追加、削除、フリップの更新確
率を示す。また、更新の例を図3.1に表す。
 追加 :  Jmimi cmi (0)cymi ()Xmimi (i )の追加
– k = 0
(; 0] ; [1; N] mi
Wprop = N
P =  Jmimi ˆGcmi (0)
e
 E fmi 
Z f
(3.21)
– k , 0 (0; ] ; (mi = m0i 1 )
Wprop =

k + 1
P =  Jmimi
det ˆG(0;)cmi
det ˆGcmi
(3.22)
ここで、 ˆG(0;)cmi は ˆGに 0行 列を追加した行列である。また、Jmm’は J =
Jz; J¯ = Jxに対応する。
 削除 :  Jmimi cmi (0i)cymi (i)Xmimi (i)を削除
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1
Wprop =
1
N
P =
 1
Jm1m1 ˆGcm1 (0)e E
f
m1=Z f
(3.23)
– k > 1
[1; k] i
mi , m0iならWacc = 0
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行列 ˆGcmiのiに対応する行 iと列 jを検索して計算
Wprop =
k

P =
 1
Jmimi
( 1)i+ j det
ˆG	(0i ;i)cmi
det ˆGcmi
(3.24)
ここで、 ˆG	(0i ;i)cmi は ˆGに0i行i列を削除した行列である。
 フリップ : mi;m0i 1 ! mにフリップ（m00 = m0k）
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1
[1; N] m(m = m1ならWacc = 0)
Wprop = 1
P =   Jmm
Jm1m1
ˆGcm(0)
ˆGcm1 (0)
e (E
f
m E fm1 ) (3.25)
– k > 1
[1; k] i; [1; N] m(m = miならWacc = 0); l = i   0i 1
行列 ˆGcmiの0i 1に対応する行 iと、iに対応する列 jを検索して計算
Wprop = 1
P =   Jmi 1m
0
i 1 Jmim0i
Jmi 1mJmm0i
( 1)i+ j
 det
ˆG	(0i 1;i)cmi
det ˆGcmi
det ˆG(0i 1;i)cm
det ˆGcm
e (E
f
m E fmi )l
(3.26)
このほかに、グローバルフリップとシフトの更新が考えられる。計算の経験上、
グローバルフリップは低温の領域では精度に大きな差が出てくるため必須となる。
一方、シフトはアンダーソン模型でのCT-QMCとは違い、精度への影響は少なかっ
た。以下に、グローバルフリップとシフトの更新確率を示す。
 グローバルフリップ : あるm1とm2に該当するmiをお互いすべて交換
– k = 0; k = 1
Wacc = 0（k=1はフリップで行っているため）
– k > 1
[1; N] m1; [1; N] m2(m1 = m2ならWacc = 0)
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l1 = Pkm1im1=1(im1   0im1 1); l2 = Pkm2im2=1(im2   0im2 1)
Wprop = 1
P =
det ˆGm(m1 ;
0
m1 )
cm2
det ˆGcm1
det ˆGm(m2 ;
0
m2 )
cm1
det ˆGcm2
e (E
f
m1 E
f
m2 )(l2 l1)
(3.27)
ここで、 ˆGm(m1 ;
0
m1 )
cm2 は ˆGcm1ので ˆGcm2を計算した量である。
 シフト :  Jmimi cmi (0i)cymi (i)Xmimi (i)の時刻を ¯iへシフト
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1 (; 0] ¯1
Wacc = 1
– k > 1
[1; k] i; `max = i+1   i 1; (`max; 0] `0; ¯i = i 1 + `0; ` = ¯i   i
Wprop = 1
P =
8>>>>><>>>>>:
det ˆG)(=;i )cmi
det ˆGcmi
det ˆG)(
0
i ;=)
cmi
det ˆGcm0i
e
 (E fmi E fm0i )`; (mi , m0i)
det ˆG)(
0
i ;i )
cmi
det ˆGcmi
; (mi = m0i)
(3.28)
ここで ˆG)(0i ;i)cmi は0i ) ¯0i ; i ) ¯iへと変更した ˆGcmiである。また、＝は変更し
ないことを表している。
以上の計算により、摂動次数kの重要な部分を重点的に計算できる。そのためこ
の更新と共に、式(3.5)のサンプリングも行うことにより、摂動項補正もモンテカル
ロ誤差の範囲で厳密に取り入れた物理量を計算することができる。以下では、その
各物理量Aの統計平均に対して、どのような量をサンプリングしていくかを示して
いく。
3.3 横磁化も考慮した近藤モデルでの CT-QMC
縦磁化のみでの計算ではG"#(z);G"#(z);"#(z)などの¯成分は0であるとして計算
してきた。この手法からはz方向スピンの秩序は計算できるが、磁場をかけたとき
に生ずるスピンフロップなどの横方向に現れる秩序状態は計算できなかった。横磁
化ありでの近藤格子模型の計算では、今まで0としてきたG"#(z)などが有限であるよ
うにCT-QMCとDMFTの拡張を行う。
これにより、Pの計算方法や更新確率の計算など、全体的に修正や更新確率計算
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方法の変更が必要となる。そのため、以下では縦磁化のみの場合に計算した量すべ
てを改めて計算しなおしたものをまとめる。
3.3.1 Pの計算方法 (横磁化も考慮)
¯成分も有限になるので、Pc(qk)を縦磁化のみの時のPc(qk) = ( J)k( 1)P Q G
のようにグリーン関数の行列式をスピン成分ごとに分割することができなくなる。
よってPcは次のように計算される。
Pc(qk) = ( J)kdet ˆG (3.29)
となる。ここでGは、(G)i j = Gi j (0i    j)のように i jによってスピン成分も違う
k  k = (k" + k#)  (k" + k#)行列となっている。
ˆG =
 
ˆG"" ˆG#"
ˆG"# ˆG##
!
(3.30)
一方、P f (qk)は、縦磁化のみのときの計算と変わらず、
P f (qk) = 1Z f
kY
i=1
exp[ (i   i 1) f mi ]; 0 = k   ; Z f =
X
m
e  f m (3.31)
と計算される。
このようにZとP、またPによって計算される更新確率ではPc(qk)の計算の変化に
のみ注意すればよい。
3.3.2 更新確率の計算方法とセグメント (横磁化も考慮)
前節で示したように横磁化も考慮したCT-QMCでは、Pc(qk)が変更される。その
ため、更新確率の計算も変更されるので、それを示す。
縦磁化のCT-QMCの時と同じように、簡略化のためWprop(y ! x)=Wprop(x ! y) ! Wprop、
P(y)=P(x) ! Pと省略し、R(x ! y) = WpropPのWpropとPを別々にする。
以下に追加、削除、フリップの更新確率を示す。
 追加 :  Jmimi cmi (0)cymi ()Xmimi (i )の追加
– k = 0
(; 0] ; [1; N] mi
Wprop = N
P =  JmimiGci (0)
e
 E fmi 
Z f
(3.32)
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– k , 0 (0; ] ; (mi = m0i 1 )
Wprop =

k + 1
P =  Jmimi
det ˆG(0;)c
det ˆGc
(3.33)
ただしG(0;)c はmi ="の場合は、
ˆG(0;)c =
0BBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBB@
G""(01"    j)
ˆG"" ::: ˆG#"G""(0k"    j)
G""(0i   1")    G""(0i   k") G""(0i    j) G"#(0i   1# )    G"#(0i   k#)
G#"(01#    j)
ˆG"# ::: ˆG##G#"(0k#    j)
1CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCA
; (3.34)
mi =#の場合は、
ˆG(0;)c =
0BBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBBB@
G"#(01"    j)
ˆG"" ˆG#" :::G"#(0k"    j)
G#"(01#    j)
ˆG"# ˆG## :::G#"(0k#    j)
G"#(0i   1")    G"#(0i   k") G##(0i   1# )    G##(0i   k#) G##(0i    j)
1CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCA
; (3.35)
とこのように、行列が更新されることに注意する。ただし、det ˆG(0;)c を
計算する際は行列式の規則から、どちらもk + 1行k + 1列に追加した行列
で計算を行うことができる。
 削除 :  Jmimi cmi (0i)cymi (i)Xmimi (i)を削除
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1
Wprop =
1
N
P =
 1
Jm1m1Gc1 (0)e E
f
m1=Z f
(3.36)
– k > 1
[1; k] i
mi , m0iならWacc = 0
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行列 ˆGciのiに対応する行 iと列 jを検索して計算
Wprop =
k

P =
 1
Jmimi
( 1)i+ j det
ˆG	(0i ;i)c
det ˆGc
(3.37)
 フリップ : mi;m0i 1 ! mにフリップ（m00 = m0k）
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1
[1; N] m(m = m1ならWacc = 0)
Wprop = 1
P =   Jmm
Jm1m1
Gc¯1 (0)
Gc1 (0)
e (E
f
 E fm1 ) (3.38)
– k > 1
[1; k] i; [1; N] m(m = miならWacc = 0); l = i   0i 1
行列 ˆGciの0i 1に対応する行 iと、iに対応する列 jを検索して計算
Wprop = 1
P =   Jmi 1m
0
i 1 Jmim0i
Jmi 1mJmm0i
( 1)i+ j
 det
ˆG(0i 1;i)c
det ˆGc
det ˆG	(0i 1;i)c
det ˆG(0i 1;i)c
e (E
f
 E fmi )l
または、
P =   Jmi 1m
0
i 1 Jmim0i
Jmi 1mJmm0i
( 1)i+ j
 det
ˆG	(0i 1;i)c
det ˆGc
det ˆG(0i 1;i)c
det ˆG	(0i 1;i)c
e (E
f
 E fmi )l
(3.39)
また、縦磁化のみの連続時間量子モンテカルロ法と同じように、グローバルフ
リップとシフトの更新が考えられる。こちらでも、グローバルフリップは低温の領
域では精度に大きな差が出てくるため必須となる。一方、シフトはアンダーソン模
型でのCT-QMCとは違い、精度への影響は少い。以下に、グローバルフリップとシ
フトの更新確率を示す。
 グローバルフリップ : あるm1とm2に該当するmiをお互いすべて交換
– k = 0; k = 1
Wacc = 0（k=1はフリップで行っているので）
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– k > 1
[1; N]  m1; [1; N]  m2(m1 = m2ならWacc = 0)反転後の行列を ˆGm1$m2c と
すると l1 = Pkm1im1=1(im1   0im1 1); l2 = Pkm2im2=1(im2   0im2 1)
Wprop = 1
P =
det ˆGm1$m2c
det ˆGc
e (E
f
m1 E
f
m2 )(l2 l1)
(3.40)
 シフト :  Jmimi cmi (0i)cymi (i)Xmimi (i)の時刻を ¯iへシフト
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1 (; 0] ¯1
Wacc = 1
– k > 1
[1; k] i; `max = i+1   i 1; (`max; 0] `0; ¯i = i 1 + `0; ` = ¯i   i
Wprop = 1
P =
det ˆG)(0i ;i)c
det ˆGc
e
 (E fmi E fm0i )`:
(3.41)
このように、縦磁化のみの場合とは違い、追加、グローバルフリップ、フリップ
での追加の部分の更新では行列の追加位置に気を付けなければならない。ただ、削
除、シフトに関しては行列のスピンは気にせず、指定した0; の部分の行列要素を
計算するだけである。
3.4 局所グリーン関数の計算
上述で示したようにPk(qk)を更新しながら式(3.5)を計算する。これによって、DMFT
に必要なローカルな一粒子グリーン関数、二粒子グリーン関数が計算できる。
横磁化も考慮した場合と縦磁化のみの場合は計算が多少異なるが、¯の横成分
を0とすることによって縦磁化による計算とすることができるため、以下では、横
方向も考慮したグリーン関数の計算を示す。
3.4.1 局所一粒子グリーン関数と t行列の計算
ここでは局所一粒子グリーン関数の計算方法を示す。後の計算で横磁化方向も考
慮した計算も行うので、¯成分も考慮した、より一般的な局所グリーン関数で計
算を行う。
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c電子の一粒子グリーン関数は
G12 (01   2) =  hTc1 (01)cy2 (2)i =
*
 h
ˆPc(qk)c1 (01)cy2 (2)i0
Pc(qk)
+
MC
(3.42)
G12 (qk; 01; 2) =  
h ˆPc(qk)c1 (01)cy2 (2)i0
Pc(qk)
(3.43)
のように表される。ここでG12 (01   2)には以下の複素共役の関係を考える。 
G12 (01   2)

=

 hTc1 (01)cy2 (2)i

=  hTc2 (01)cy1 (2)i: (3.44)
これより、1 = 2のときは 
G(qk; 01; 2)

= G(qk; 01; 2); (3.45)
となり、グリーン関数は変化しないが、1 = ¯2のときは 
G¯(qk; 01; 2)

= G¯(qk; 01; 2); (3.46)
と、スピン成分が逆転することに注意する。
このG12 (qk; 01; 2)は行列 ˆGにより
G12 (qk; 01; 2) =
det ˆG(01;2)
det ˆG ; G
(01;2) =
 ( ˆG)i j Gi2 (0i   2)G1 j (01    j) G12 (01   2)
!
(3.47)
となる。摂動次数k = k" + k#とすると、この行列はk + 1  k + 1行列である。また、
i;  jは0i ;  jに対応しており、例えば0iが"の演算子c"(i)であった場合、i ="とな
る。この式を展開すると
G12 (qk; 01; 2) =
det ˆG(01;2)
det ˆG = G12 (
0
1 2) 
X
i j
G1 j (01  j)( ˆM) jiGi2 (0i 2) (3.48)
となる。ここで、第2項のi;  jは0i ;  jによって決まる。一方、 ˆM = ˆG 1であり、ス
ピン成分が混ざった行列となるため、スピン成分ごとの値として考えるのではなく
0i ;  j依存性のみをもつ一つの行列として扱う。この式にモンテカル平均を適用す
ると、
G12 (01   2) = G12 (01   2)  
*X
i j
G1 j (01    j)( ˆM) jiGi2 (0i   2)
+
MC
(3.49)
となる。この段階でのG(01; 2)は01   2依存ではなく、01; 2それぞれに依存する関
数であることに注意する。ここで、以下のフーリエ変換を考える。
G12 (in) =
Z 
0
dG12 ()ein() (3.50)
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または、
G12 (in) =
1

Z 
0
d01
Z 
0
d2G12 (01   2)ein(
0
1 2): (3.51)
一方、逆変換は
G12 () =
X
n
G12 (in)e in() (3.52)
となる。n = (2nL1)=は松原振動数である。本論文では式(3.49)以外では、式(3.50)
によってフーリエ変換を行う。式(3.48)に対しフーリエ変換の式(3.51)を適用すると
以下のようになる。
G12 (in) = G12 (in)  
X
;0
G1(in)
*
1

X
i j
( ˆM) jiein( j 0i ) j00i
+
MC
G02 (in) (3.53)
簡略化のために、以下に示す t行列を定義する。
tˆ(in) =
 
t""(in) t"#(in)
t#"(in) t##(in)
!
t ji (in) =  
1

*X
i j
( ˆM) jiein( j 0i )
+
MC
(3.54)
この t行列はc電子に対する不純物散乱に対応する量である。ただ、横磁化も考慮し
た場合の t行列は、さまざまな伝導電子グリーン関数のスピン成分が混ざった値で
ある ˆMによって計算されるため、t0はG0だけではなく、様々なスピン成分から
の寄与を持つ関数であると予想される。これらの計算により、局所グリーン関数は
以下のようになる。
G12 (in) = G12 (in) +
X
0
G1(in)t0(in)G02 (in) (3.55)
また、モンテカルロサンプリングの数値計算をより高速化するために t行列の逆
フーリエ変換を行う。
t ji () =  
1

D
(M) ji(;  j   0i)
E
MC
(; M) =
8>><>>:(   M); (   M > 0) (   M + ); (   M < 0)
(3.56)
(; M)は反周期性を考慮したデルタ関数である。式(3.55)のフーリエ変換とこのt行
列により、局所グリーン関数は以下のようにも計算できる。
G12 (01   2) = G12 (01   2) +
X
0
Z 1+
1
d
Z 2+
2
d0G10 (01   )t0 (   0)G02 (0   2)
G12 (12) = G12 (12) +
X
0
Z 
0
d
Z 
0
d0G1()t0 (12      0)G02 (0)
(3.57)
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このように、式(3.55))により、01   2で表せられる局所グリーン関数が得られた。
CT-QMCでは虚時間により計算が行われ、かつ更新のたびに逆行列 ˆMが計算され
るため、式(3.55)の方が高速にサンプリングできる。このモンテカルロ法によって
得られた結果t12 ()をフーリエ変換することにより、式(3.55)からc電子局所一粒子
グリーン関数G(in)が求められる。
3.4.2 局所二粒子グリーン関数の計算
横磁化も考慮した場合の感受率の計算も以下の式により与えられる。
˜loccc;1234 (1; 2; 3; 4)
= loccc;1234 (1; 2; 3; 4) + hc1 (1)cy4 (2)ihc3 (2)cy4 (3)i
= hcy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)i
  hcy1 (1)c2 (2)ihcy3 (3)c4 (4)i + hc1 (1)cy4 (2)ihc3 (2)cy4 (3)i
(3.58)
感受率などは以下の二粒子グリーン関数によって計算される。
˜cc;loc1234 (1; 2; 3; 4) = cc;loc1234 (1; 2; 3; 4) + hc1 (1)cy4 (2)ihc3 (2)cy4 (3)i
= hcy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)i
  hcy1 (1)c2 (2)ihcy3 (3)c4 (4)i + hc1 (1)cy4 (2)ihc3 (2)cy4 (3)i
(3.58)
cc;loc1234 (1; 2; 3; 4)がローカルな感受率であり、˜cc;loc1234 (1; 2; 3; 4)はそれから
vertexのない感受率を引いた値となる。この式の第2項と第3項は式(3.43)の一粒子計
算で行えるが、第1項は二粒子の統計平均であるため、新たに計算する必要がある。
第1項のモンテカルロサンプリングは以下のように計算される。
PH1234 (1; 2; 3; 4) = hcy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)i
=
* h ˆPc(qk)cy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)i0
Pc(qk)
+
MC
=
D
PH1234 (qk; 1; 2; 3; 4)
E
MC
(3.59)
ここで、PH1234 (qk; 1; 2; 3; 4)は ˆGcのアップ、ダウンスピン成分を合わせた行列 ˆGcに、
c
y
1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)を追加したものに等しい。よって、PH1234 (qk; 1; 2; 3; 4)
第 3章 近藤モデルにおける CT-QMC 54
は2行2列を追加した行列として計算できる。
PH1234 (qk; 1; 2; 3; 4) =
detG(02;1)(04;3)c
detGc
=

 G21 G23
G41 G43
!
 
 G21    G2k
G41    G4k
!
ˆM
0BBBBBBBB@G11 G13     Gk1 Gk3
1CCCCCCCCA

=

 G21  P ji G2 jM jiGi1 G23  P ji G2 jM jiGi3
G41  P ji G4 jM jiGi1 G43  P ji G4 jM jiGi3
!
=

 
G21 (qk; 02; 1) G23 (qk; 02; 3)
G41 (qk; 04; 1) G43 (qk; 04; 3)
!
= G21 (qk; 02; 1)G43 (qk; 04; 3)
 G23 (qk; 02; 3)G41 (qk; 04; 1)
(3.60)
よって、式(3.60)は以下のようになる。
PH1234 (1; 2; 3; 4) = hcy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)i
=


G21 (qk; 02; 1)G43 (qk; 04; 3)

MC
  
G23 (qk; 02; 3)G41 (qk; 04; 1)MC (3.61)
ここで、G12 (qk; 01; 2)は式 (3.43)である。式 (3.61)にモンテカルロ平均を取ること
により、式(3.58)の第1項を計算したことになる。
PH1234 (1; 2; 3; 4) '


G21 (qk; 021)G43 (qk; 043)

MC
  
G23 (qk; 023)G41 (qk; 041)MC (3.62)
ここで、フーリエ変換を考える。
PH1234 (in; in0 ; im) =
1
2
X
nn0m
PH1234 (1; 2; 3; 4)ein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3); (3.63)
m = 2m=はボゾンの松原振動数である。さらに、以下の量を考える。
u ji (n; n0 ; qk) =  
1

kX
i; j=1
( ˆM) jiein0 j e in0i
= u ji ( n; n0 ; qk)
(3.64)
ここで、横磁化も考慮した場合はGが実数のみの場合は(G12 )G21であるが ˆgd = ˆG
なので複素共役は以前と変わらず行う事ができる。ただし、=Gも有限の場合は、
ˆgd , ˆGのため複素共役は取らずに計算した方がよい(これは、H0はエルミート共役
であるが、ˆ , ˆであるために発生する)。またこのuによって、t行列も計算できる。
t0 (n) = hu0 (n; n; qk)iMC (3.65)
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これより、式 (3.61)は、式 (3.59)と逆フーリエ変換式 (3.52)により、以下のように
なる。
PH1234 (in; in0 ; im)
=m0f G21 (n)G43 (n0 ) + G21 (n)
X
kl
G4l (n0 )tlk (n0)Gk3 (n0 )
+
X
i j
G2 j (n)t ji (n)Gi1 (n)G43 (n0 ) g
+
X
i jkl
G2 j (n + m)G4l (n0 )Gi1 (n)Gk3 (n0 + m)

D
u ji (n; n + m; qk)ulk (n0 + m; n0 ; qk)
E
MC
  nn0 f G1 (n)G3 (n + m)
+ G41 (n)
X
i j
G2 j (n + m)t ji (n + m)Gi3 (n + m)
+
X
kl
G4l (n)tlk (n)Gk1 (n)G23 (n + m) g
 
X
i jkl
G4l (n0)G2 j (n + m)Gk1 (n)Gi3 (n0 + m)

D
u ji (n + m; n0 + m; qk)ulk (n0 ; n; qk)
E
MC
(3.66)
また、式(3.58)の第2項、第3項は
hcy1 (1)c2 (2)iMChcy3 (3)c4 (4)iMC   hc1 (1)cy4 (2)iMChc3 (2)cy4 (3)iMC
= m0f G21 (n)G43 (n0 ) + G21 (n)
X
kl
G4l (n0)tlk (n0)Gk3 (n0)
+
X
i j
G2 j (n)t ji (n)Gi1 (n)G43 (n0 )
+
X
i j
G2 j (n)t ji (n)Gi1 (n)
X
kl
G4l (n0 )tlk (n0)Gk3 (n0 + m) g
  nn0 f G1 (n)G3 (n + m)
+ G41 (n)
X
i j
G2 j (n + m)t ji (n + m)Gi3 (n + m)
+
X
kl
G4l (n)tlk (n)Gk1 (n)G23 (n + m)
 
X
i j
G2 j (n + m)t ji (n + m)Gi3 (n + m)
X
kl
G4l (n)tlk (n)Gk1 (n) g
(3.67)
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よって、式(3.58)は以下のようにまとめられる。
˜cc1234 (1; 2; 3; 4)
=
X
i jkl
G2 j (n + m)G4l (n0)Gi1 (n)Gk3 (n0 + m)

D
u ji (n; n + m; qk)ulk (n0 + m; n0 ; qk)
E
MC
 
X
i jkl
G4l (n0 )G2 j (n + m)Gk1 (n)Gi3 (n0 + m)

D
u ji (n + m; n0 + m; qk)ulk (n0 ; n; qk)
E
MC
+ m0
X
i j
G2 j (n)t ji (n)Gi1 (n)
X
kl
G4l (n0)tlk (n0 )Gk3 (n0 + m)
  nn0
X
i j
G2 j (n + m)t ji (n + m)Gi3 (n + m)
X
kl
G4l (n)tlk (n)Gk1 (n)
(3.68)
これより、横磁化も考慮した計算の場合は、以下の値をそれぞれモンテカルロ計算
により求める。
 hu0(n; n; qk)iMC
 hu ji (n; n + m; qk)ulk (n0 + m; n0 ; qk)iMC
 hui j (n + m; n0 + m; qk)ulk (n0 ; n; qk)iMC
このように、横磁化も考慮した場合の物理量のモンテカルロサンプリングをする場
合、スピン成分非対角項もサンプルするため一粒子グリーン関数では縦磁化の2倍の計
算時間を必要とする。一方、二粒子グリーン関数では一つのu0 (n1 + m3 ; n2 + m4 ; qk)
のみを計算するのに縦磁化の2倍、そのu0を用いてhui j ulkiMC を計算するのに
縦磁化の4倍の計算時間がかかることから、全体としては2  4倍の計算時間とな
る。よって、横磁化秩序が発生している相以外では、縦磁化のみの計算を行った方
がよい。
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第 4章
近藤格子モデルの計算と CeT2Al10
との比較
この章では、CeT2Al10に対し、AB-sublattice近藤格子モデルを用いて、各物理量を計
算する。CeT2Al10では異方性が重要となるため、横磁化も考慮したDMFT+CT-QMC
を用いた。状態密度はBethe-lattice状態密度
() = 2
D
s
1   
2
D2
(4.1)
を適用し、D=1で計算を行った。以下にその計算結果と、CeT2Al10との比較を示す。
4.1 磁化の温度依存性
CeT2Al10では磁場による磁化の変化や、帯磁率などが観測されている。そのため、
ここではまず、等方的なハーフフィリングでの近藤格子モデルによる、温度T = 0:01
での、近藤相互作用 Jとz方向磁場Hによる J   H秩序相を調べる。これは、2次元量
子モンテカルロや [4]周期アンダーソンモデル [28]でも行われている。
AB-sublatticeでは式(2.27)式(2.33)のように、c; f電子の一様磁化、交替磁化を計
算することができる。
M;e = hS ;e i: (4.2)
Me;F = hS ;Ae i + hS ;Be i:Me;AF = hS ;Ae i   hS ;Be i: (4.3)
ここで、Fは一様磁化、AFは交替磁化を表す添え字である。これらの計算結果を
図 4.1、4.2に J   H平面上に示す。図 4.1が一様磁化、図 4.2が交替磁化の計算結果で
あり、(a),(b),(c)はそれぞれ、c電子、 f電子、全電子(c + f電子)に対応している。
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図全体を見ると、交替磁化発生付近を見ると分かるように、c電子磁化と f電子磁
化はそれぞれ反対方向の磁化が発生していることが分かる。これは、近藤相互作用
による、c電子 f電子間で、反強磁性に対応する相互作用が発生しているためである。
まず、図 4.2の J < Jc ' 0:27(Jcは量子臨界点)に注目する。図を見ると分かるよう
に、J < Jc ' 0:27では磁場がないときでも交替磁化が有限となる。これは、[11, 29]
のDMFTによるドニアック相図の再現からも分かるように、反強磁性秩序が発生し
ていることに対応する。一方、z方向磁場がかかっているときは、磁場と垂直な方
向に反強磁性磁化が発生する。さらに磁場を増加していくと、交替磁化は十分大き
な磁場では0となる。ただし、本研究ではy方向には磁化が発生しないように計算を
行っているため、x方向にのみ交替磁化が現れることに注意する。一方、一様磁化
では磁場を増加していくと f電子一様磁化は増加していき、c電子磁化は一度は減少
するがその後は磁場とともに増加する。
また、小さい近藤相互作用Jでは交替磁化は、磁場の増加と共に減少するが、Jcに
近い J = 0:25付近の交替磁化は、弱磁場の範囲では磁場の増加と共に交替磁化も増
加するという振る舞いを示した。これは、近藤効果とRKKY相互作用の競合状態か
ら、後に説明する J > Jc ' 0:27でも見られるように、近藤効果が磁場によって弱め
られ、近藤一重項形成が抑制されたため反強磁性が強まったと考えられる。それゆ
えこの交替磁化のピークは近藤効果とRKKY相互作用の競合状態を特徴づけるもの
と考えられる。
一方、J > Jcの近藤絶縁体での磁化の磁場依存性を見てみる。この状態では、小
さな磁場では磁化が発生せず、常磁性状態を保ったままとなる。しかし、十分大き
な磁場をかけると、磁場と垂直な方向に交替磁化が現れる。これは、Jc付近での磁
化について議論したように、近藤効果が磁場によって弱められたことによって発
生したものである。また、反強磁性秩序なので磁場とは垂直に交替磁化が発生して
いる。この交替磁化は、相互作用 Jが大きいほど発生するのに必要な磁場も大きく
なっていき、Jの増加と共に交替磁化の大きさは減少する。
同様の結果は、２次元近藤格子モデルの量子モンテカルロ計算でも得られてい
る [4]。定性的は振る舞いは２次元の系でも同じになっていると予想できる
4.2 等方的なモデルによる結果と CeT2Al10 との比較
4.2.1 帯磁率の計算方法について
本研究では、常磁性、秩序相内の帯磁率を求めるために二粒子グリーン関数を用
いている。この方法では、全方向の感受率が計算できるため、反強磁性磁化に対し、
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図 4.1 T = 0:01での、 f (a), c (b)全電子 (c + f )(c)一様磁化の J - H 依存性
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図 4.2 T = 0:01での、 f (a), c (b)全電子 (c + f )(c)一様磁化の J - H 依存性
第 4章 近藤格子モデルの計算と CeT2Al10 との比較 61
図 4.3 縦帯磁率 (左図)と横帯磁率 (右図)の計算における磁場と交替磁化の関係
水平方向の帯磁率と垂直方向の帯磁率が計算できる。一方で、縦磁化のみと横磁化
も考慮したDMFT+CT-QMCを使い分けることにより、磁化の計算でも(等方的な系
においてのみ)水平方向の帯磁率と垂直方向の帯磁率が計算できる。以下にその計
算方法と、磁化による帯磁率と二粒子グリーン関数による帯磁率との比較を示す。
磁場が0で、等方的な系の場合、反強磁性磁化はx方向とz方向で等価である。ただ
し、縦磁化のみのDMFT+CT-QMCでの計算の場合は必ずz方向に反強磁性が現れ、z
方向に磁場をかけても反強磁性はz方向のままとなる。そのため、反強磁性秩序に
水平方向の縦帯磁率は微小磁場によって以下のように計算できる。
longi =
Mztotal;F
Hz
MAFkz;Hz!0 ; (4.4)
ここで Mztotal;Fは微小磁場下での磁化の変化量である。一方、横磁化も考慮した
DMFT+CT-QMCでは微小磁場に対し垂直な反強磁性磁化が発生する。これは見方
を変えると、反強磁性に対し垂直な微小磁場をかけていることに相当するので、垂
直方向帯磁率の計算となる。一方、横帯磁率は以下のように計算できる。
trans =
Mztotal;F
Hz
MAFkx;Hz!0 ; (4.5)
ここで、垂直方向は x軸としている。これらの式を表す図を図 4.3に示しておく。注
意事項として、この方法により帯磁率を計算する場合は秩序相を変化させない程度
に小さい微小磁場をかける必要がある。そのため、その微小磁場の選択としては、
この章で計算した図 4.1、4.2から磁場に対して一様磁化が線形になっている磁場を
選んだ。また、本研究では磁場によって変化していないかも確かめるため、2つ微
小磁場を選び計算を行った。
一方、二粒子グリーン関数では式(2.49,2.55,2.61,2.65)によってcc; c f ; f c; f fを
計算している。また、ここでの計算ではlongiはz方向の全帯磁率、transはx方向の
全帯磁率となるため、それぞれ解析接続した式(2.70)より以下のようにして計算さ
れる。

2part
longi = 
z;unif
q=0 (! = 0)
= z;unif
cc;q=0(! = 0) + z;unifc f ;q=0(! = 0) + z;uniff c;q=0(! = 0) + z;uniff f ;q=0(! = 0)
(4.6)
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2part
longi = 
x;unif
q=0 (! = 0)
= x;unif
cc;q=0(! = 0) + x;unifc f ;q=0(! = 0) + x;uniff c;q=0(! = 0) + x;uniff f ;q=0(! = 0)
(4.7)
図 4.4に J = 0:20での二粒子グリーン関数による計算結果を示す。図 4.4では、cc,
 f c(= c f ),  f fそれぞれの帯磁率と、全帯磁率を式(4.6,4.7)によって計算した、全帯
磁率の温度依存性が示されている。図を見ると、 f c(= c f )はcc,  f fとは違い負の
値になっている。これは、近藤相互作用によってc   f電子が反強磁性的になるため
である。この f c(= c f )とcc,  f fが部分的に打ち消し合って全帯磁率となる。
一方、図 4.5の帯磁率をJ毎に見てみると、Jが小さい場合は f fがほとんど全帯磁
率に寄与し、Jを大きくしていくと、 f fが減少し、ccに近い値となっていくことが
分かる。これは近藤温度の上昇と共に現れる傾向であり、そのことから近藤効果に
よってf電子が近藤シングレットを形成し、局在スピンの磁気モーメントが失われ
ていくということが分かる。
また、磁化の計算結果と二粒子グリーン関数の全帯磁率との比較は図 4.5にまと
めてある。磁場の値が書かれている帯磁率は磁化による計算、2partは二粒子グリー
ン関数による計算となっている。図 4.5を見ると、式(4.4,4.5)の微小磁場による帯磁
率の計算と式(4.6,4.7)の二粒子グリーン関数による全帯磁率は、統計誤差の範囲で
一致しており、帯磁率は二粒子グリーン関数の全帯磁率によっても計算できるこ
とが分かる。ただし、低温の方では二粒子グリーン関数による帯磁率は精度が悪く
なっていることに注意する。これは、二粒子グリーン関数のバーテックスを計算す
る際に、計算時間の都合上、松原振動数をn(= 9090)までしかとっていないことによ
るものである。
4.2.2 各相互作用 J での帯磁率の温度依存性
ここで再度、図 4.5を詳しく見ていき、実験値との比較を行う。
図 4.5(a)はRKKY相互作用が支配的な領域である、J = 0:10での帯磁率の温度依存
性である。ここで、微小磁場としてはHz = 0:0025; 0:001の2つを取った。図を見ると
分かるように、異なる磁場での帯磁率はほぼ一致していることが確認できる。さら
に温度依存性については、高温ではキュリー則に従う振る舞いが得られた。一方低
温では、ネール温度TN以下以降は温度の減少と共に縦帯磁率も減少したが、横帯磁
率は増加し続けた。これは、Jが小さい場所でのみ見られる傾向である。ハイゼンベ
ルグモデルによる平均場近似ではTNよりも下の温度ではその傾向が見られないた
め、この横帯磁率がTN以降でも増加するのはこの近藤格子系に特有のものである。
図 4.5(b)は量子臨界点 Jc ' 0:27により近い J = 0:20での帯磁率の温度依存性であ
る。ここで、微小磁場としてはHz = 0:005; 0:01を取り、どちらも一致していること
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図 4.4 (Color online) J = 0:20での、二粒子グリーン関数による (a)縦帯磁率 zz と (b)
横帯磁率 xx の温度依存性また、cc,  f f , c f もそれぞれ示す。
が確かめられた。この相互作用の大きさでは、縦帯磁率はネール温度でピークを形
成し、温度の減少とともに、縦帯磁率も減少した。この振る舞いは温度と帯磁率の
大きさ、形に違いはあるが、図 4.5(a)の J = 0:10と同じである。しかし、J = 0:20で
は横帯磁率もネール温度でピークを形成し、減少する振る舞いが確認された。これ
は、後の J = 0:30で見られる近藤効果によって説明できる。
また、図 4.5(c)はさらに Jcに近い J = 0:25での帯磁率の温度依存性となっている。
微小磁場としてはHz = 0:005; 0:01を取り、どちらも一致していることが確かめられ
た。J = 0:25ではJ = 0:20と同じように、TN以下で縦、横どちらの帯磁率も温度の減
少と共に減少した。しかし、帯磁率のピーク位置は反強磁性が発生するよりも前に
現れる結果となった。この常磁性状態で現れるピークは、近藤絶縁体の特徴的な温
度である近藤温度TKIに対応している。つまり、TKI以下で近藤シングレットが発達
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図 4.5 (Color online)近藤相互作用 (a) J = 0:10, (b) J = 0:20, (c) J = 0:25, (d) J = 0:30
での各微小磁場による縦、横帯磁率の温度依存性。また、二粒子グリーン関数による計
算は 2part である。ハーフフィリングで計算しているため、すべて低温で絶縁体となる。
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J = 0:10 J = 0:20 J = 0:25 J = 0:30
AFM order    –
TN での (T )の減少 z z,x z,x –
(T )のピーク位置 TN TN TKI (> TN) TKI
CeT2Al10 との対応 – CeRu2Al10 CeOs2Al10 CeFe2Al10
表 4.1 CeT2Al10 (T = Ru, Os)と等方的近藤格子モデルとの対応付けと示す。ここで 3
行目の zと xは縦方向 (z)と横方向 (x)成分である。
していることを示している。そのため、この帯磁率の奇妙な振る舞いはTN < TKIで
あるために発生したものである。一方、J . 0:20の場合はTN > TKIであったために、
TNでピークを形成したと考えられる。
最後にFigure 4.5(d)は Jcよりも大きい J = 0:30での帯磁率の温度依存性である。縦
と横の帯磁率に違いがないことから、反強磁性が発生していない。これは近藤絶縁
体の典型的な帯磁率の振る舞いであり、帯磁率のピークはTKIによって決まる。
表 4.1にこれらの結果と、CeT2Al10 (T = Ru, Os)の帯磁率の実験値との比較をまと
める。この表を見ると分かるように、CeT2Al10 (T = Ru, Os) [20, 27, 37, 42]の帯磁率
の特徴と良い一致が得られる。CeRu2Al10では、実験値では反強磁性の発生と共に
帯磁率はピークを作り、どの方向の帯磁率も減少していったが、この振る舞いは
J = 0:20に対応している。一方、CeOs2Al10は反強磁性発生よりも高い温度にピーク
が現れており、この振る舞いは J = 0:25と対応している。また、TNから、温度の減
少と共に帯磁率も減少し続ける振る舞いも一致する。最後に、常磁性状態である
CeFe2Al10 [37]の実験値と比較すると、CeFe2Al10では常磁性状態であるにもかかわ
らず帯磁率はピークを形成するが、これは J = 0:30に対応すると考えれば理解でき
る。このように、CeT2Al10 (T = Ru, Os)の帯磁率の振る舞いは、近藤相互作用 Jが異
なる近藤格子モデルで理解できることが分かった。
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4.3 異方的なモデルに対する結晶場の適用と CeT2Al10 との
比較
CeT2Al10の実験結果を見ると、帯磁率や、磁場による反強磁性秩序の転移を見る
と、異方的な効果が重要であることが分かる。そのため、本研究ではさらに近藤格
子模型の異方性を考慮する。
異方的近藤格子モデルは、以下のように定義される。
HKL =
X
k
kc
y
kck +
X
i

JzS zf ;is
z
c;i + J
? S +f ;is c;i + S  f ;is+c;i (4.8)
ここで、Jz; J?はz方向とz方向に垂直な方向の近藤相互作用であり、前節ではJz = J?
としていた。この節で考慮する異方性はこの近藤相互作用の異方性であり、Jz , J?
として計算する。
等方的な近藤格子モデルからどの程度変化があるかを調べるために、まず異方性
を入れた場合のドニアックの相図を計算した。図4.6がその、Jz = 1:2JxでのT -J相図
である。横軸はJxとしてプロットしている。この図を見ると、Jz = 1:2Jxではそれほ
どドニアックの相図に変化は現れないことが分かる。等方的な近藤格子モデルの場
合は任意の方向に反強磁性磁化が発生してよいが、Jz = 1:2Jxでは反強磁性磁化はz
方向のみに発生するという違いが現れる。また、図から分かるように、異方性は量
子臨界点 Jcの減少と、反強磁性転移温度は全体的な上昇をもたらす。
このように、相互作用ごとの反強磁性の転移温度が分かった。本研究では、CeT2Al10
に対応する、転移温度が最も高くなる相互作用の付近で計算を行う。
4.3.1 近藤相互作用が異方的な場合の磁場による転移
等方的な近藤格子モデルでは、反強磁性が発生している場所では、微小磁場でも
磁場に垂直な方向に反強磁性磁化が向く。しかし、異方性があると水平磁場に対し
てある程度の強度を持ち、有限の大きさの磁場でスピンフロップすることが予想さ
れる。その確認も兼ねて各相互作用、異方性での交替磁化と一様磁化の磁場依存性
を計算した。
図4.7、図4.8は、Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20;T = 0:010での交替、一様磁化のz方向磁場Hz
依存性の計算結果である。一方、図4.9、図4.10は、Jz = 1:5Jx; Jx = 0:20;T = 0:010で
の交替、一様磁化のz方向磁場Hz依存性の計算結果である。c電子磁化はMc、 f電子
磁化はMc、またMc + M f磁化はMTであり、Mz; Mxはz; x方向磁化である。図を見る
と分かるように、反強磁性が発生する近藤相互作用 Jxの小さい領域では、まず磁場
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図 4.6 Jz = 1:2Jx によるドニアック相図の変化
の小さいところではz方向反強磁性が発生しつづけ、その後、x方向に交替磁化が現
れるというスピンフロップが見られた。また、一様磁化の図を見ると、小さい磁場
では発生しないが、スピンフロップと同時に一様磁化が突如発生することも見られ
た。この一様磁化の振る舞いのため、z方向交替磁性は磁場に対して一定だが、x方
向交替磁化はz方向交替磁化に比べ小さくなり、磁場によって減少する。このよう
に、近藤格子モデルでも異方性に起因する一次転移の反強磁性のフロップがあるこ
とが分かった。また、一様磁化は転移磁場で不連続に上昇し、こちらも一次転移で
あることが分かる。図4.7、図4.8は一次転移のようには見えないが、これはDMFT
ループによって収束しきっていないためである。
図4.11、図4.12は Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20;T = 0:030での交替、一様磁化の磁場依存性
である。これは、先ほどの相互作用での高温での磁場依存性である。この図からも
分かるように近藤相互作用Jxが小さい領域では、高温ではz交替磁化のみが発生し、
スピンフロップは起こらない。また、磁場の上昇と共にz方向交替磁化は減少し、最
終的に0となる。一方、一様磁化は微小磁場から発生し、転移磁場付近でも大きな
以上は見られない。このように、異方性があったとしても、高温のスピンフロップ
が発生しない領域では2次転移となる。ちなみに、Jx = 0:24の等方的な近藤格子模
型では磁場誘起反強磁性の可能性が予想されるが、高磁場でもその発生は見られな
かった。ただし後に示すように、さらに近藤相互作用の大きい領域ではこの磁場誘
起反強磁性は現れる。
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図4.13、図4.14は Jz = 1:2Jx; Jx = 0:250;T = 0:010での交替、一様磁化の磁場依存性
である。これは、以前よりも近藤相互作用が強く、近藤効果がより強い領域である。
この領域でも、交替磁化はスピンフロップが見られ、一次転移であることが分かる。
しかし、一様磁化は近藤相互作用が小さい領域よりも一様磁化の発生は小さく、以
下で示される2次転移領域での一様磁化と似た磁場依存性になることが分かった。
また Jx = 0:200とは違い、スピンフロップ後の x交替磁化は一度磁場によって増加
し、ある磁場から減少し始める。これは、等方的な近藤格子モデルでも見られた、
近藤効果が強い場所での垂直交替磁化の磁場誘起現象を反映している。この磁場誘
起現象は図4.15、図4.16で示してあるように異方性のある近藤格子モデルでも見ら
れる。ただし、この誘起磁化はz方向交替磁化に反映されない。これは一様磁化が
抑えられていることからも分かるように、異方性は近藤効果に対しても磁場効果を
弱める働きがあると考えられる。
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図4.15、図4.16は Jz = 1:2Jx; Jx = 0:260;T = 0:032での交替、一様磁化での磁場依存
性である。図を見ると分かるように、磁場の小さい領域から一様磁化は上昇し、高
磁場で x交替磁化の発生が見られる。また、転移磁場以上での一様磁化の異常は、
等方的な近藤格子モデルと同様に観測されなかった。これは、等方的な近藤格子モ
デルと同様に磁場誘起交替磁化の発生であると予想される。このように、近藤相互
作用の大きい近藤効果が支配的であると予想される領域では、近藤相互作用の低く
温度の高い領域と同様、高温領域ではスピンフロップは発生せず2次転移であるこ
とが分かる。
以上のように、異方的な近藤格子モデルでは、低温でスピンフロップによる一次
転移が現れ、高温ではzあるいは x方向の片方だけの交替磁化が発生する2次転移と
なることが分かった。また、その片方だけが現れるときの交替磁化は、弱い近藤格
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図 4.15 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:260;T = 0:032
での交替磁化の磁場依存性
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図 4.16 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:260;T = 0:032
での一様磁化の磁場依存性
子相互作用Jxではz方向交替磁化、強いJxではx方向交替磁化が大きく現れることも
分かった。
まとめると、異方的な近藤格子モデルと等方的な近藤格子モデルとの違いは、ス
ピンフロップとそれによる一様磁化の磁場依存性の変化、また、スピンフロップす
るまでの交替磁化が磁場に依存せず一定であるということである。ただし、このス
ピンフロップとその後の一様磁化の上昇は、異方的なハイゼンベルグモデルでも再
現できる現象である。そのため、磁化のみを見ると、異方的な近藤格子モデルは、
異方的なハイゼンベルグモデルに近藤効果による磁場誘起磁化が加わったようなモ
デルとなることが分かる。ただし、以下で示すように、帯磁率やその他の物理量、
転移磁場量などは異方的なハイゼンベルグモデルとは違った振る舞いが現れる。
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4.3.2 近藤相互作用が異方的な場合の Hz-T 相図
前節で計算した磁化をの結果から Jz = 1:2Jx; Jz = 1:5Jxにおいて様々な近藤相互作
用 Jxのときの転移磁場を調べる。
図4.17、図4.18はJz = 1:2Jxでのz方向反強磁性、x方向反強磁性の転移磁場である。
図4.17では転移磁場以下がz方向反強磁性の領域であり、図4.18は転移磁場以上が x
方向反強磁性の領域である。前節の磁化の図でも説明したように、近藤相互作用 Jx
が小さい方では高温でz方向反強磁性のみが発生し、近藤相互作用 Jxが大きい方で
は、高温で x方向反強磁性のみが発生する。また、中間の相互作用 Jx = 0:25ではか
なり高い温度まで、スピンフロップが発生する。
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図 4.17 Jz = 1:2Jx、各相互作用 Jx での z
方向反強磁性の相転移点
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図 4.18 Jz = 1:2Jx、各相互作用 Jx での x
方向反強磁性の相転移点
以上で示した図4.17、図4.18をまとめた相図が図4.19である。実線がスピンフロッ
プによる一次転移線であり、点線が片方のみの反強磁性の発生または消滅による2
次転移線である。図を見るとわかるように、近藤相互作用が上昇するとともに転移
磁場も上昇することが分かる。また、近藤相互作用が弱い場合は転移磁場はピーク
を作り減少する。この温度の上昇による転移磁場の上昇は異方的なハイゼンベルグ
モデルには見られない振る舞いであり、近藤効果による磁場誘起反強磁性が影響し
ていると考えられる。また、近藤相互作用が強くなると、スピンフロップとは異な
る、磁場誘起反強磁性の転移として、磁気転移が現れる。このように、この近藤相
互作用による転移磁場の変化は、CeRu2Al10の圧力による転移磁場の変化と似たふ
るまいを示す。
また、図4.20、図4.21は Jz = 1:5Jxでのz方向反強磁性、x方向反強磁性の転移磁場
である。図4.20では転移磁場以下がz方向反強磁性の領域であり、図4.21は転移磁場
以上が x方向反強磁性の領域である。こちらも Jz = 1:2Jxと同様に、近藤相互作用 Jx
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図 4.19 Jz = 1:2Jx、各相互作用 Jx での Hz-T 相図。実線が一次転移、点線が 2次転移である。
が弱い方では高温でz方向反強磁性のみが発生し、近藤相互作用 Jxが強い方では、
高温で x方向反強磁性のみが発生することが分かる。
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図 4.20 Jz = 1:5Jx、各相互作用 Jx での z
方向反強磁性の相転移点
 0
 0.1
 0.2
 0.3
 0.4
 0.5
 0.6
 0.7
 0.8
 0.01  0.02  0.03  0.04
T
Jx=0.175 1st
Jx=0.200 1st
Jx=0.225 1st
Jx=0.240 1st
Jx=0.250 1st
Jx=0.175 2nd
Jx=0.200 2nd
Jx=0.225 2nd
Jx=0.240 2nd
Jx=0.250 2nd
H
z
図 4.21 Jz = 1:5Jx、各相互作用 Jx での x
方向反強磁性の相転移点
以上で示した図4.20、図4.21をまとめた相図が図4.22である。実線がスピンフロッ
プによる一次転移線であり、点線が片方のみの反強磁性の発生または消滅による2
次転移線である。図を見ると分かるように Jz = 1:5Jxでも、Jz = 1:2Jxの相図で考察
したものと同様の振る舞いが得られた。ただし、Jz = 1:5Jxでは Jz = 1:2Jxよりも大
きい転移磁場になる。
このように、異方的な近藤格子モデルでのHz-T相図はCeRu2Al10で観測された相
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図 4.22 Jz = 1:5Jx、各相互作用 Jx での Hz-T 相図。実線が一次転移、点線が 2次転移である。
図をある程度再現できることが分かった。特に Jz = 1:2Jxの方がより実験結果に近
い結果が得られた。そのため、以下の帯磁率の計算では Jz = 1:2Jxを軸に計算する。
4.3.3 近藤相互作用が異方的な場合の帯磁率
この節では、異方的な近藤格子モデルでの帯磁率の計算結果を示す。
図4.23は Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20の帯磁率の温度依存性である。;cはc-c帯磁率、; f
は f - f帯磁率、; f cは f -c帯磁率、は全帯磁率であり、 = z; xはz,x方向帯磁率であ
る。図を見ると、ピークを作った後温度の減少と共に全方向の帯磁率が減少すると
いう、等方的な帯磁率と同じ振る舞いになることが分かる。一方、等方的な近藤格
子とは違うところとして、c-c帯磁率、 f -c帯磁率は各方向で高温から感受率に差が
現れ、それが全帯磁率にも影響を及ぼすような温度依存性となっている。しかし、
f - f帯磁率には高温での異方性は現れない。
図4.24は Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25の帯磁率の温度依存性である。こちらも等方的な近
藤格子と同じピークと全方向減少の振る舞いが得られた。また、Jx = 0:20と同様に
c-c帯磁率、f -c帯磁率は各方向で高温から感受率に差が現れ、f - f帯磁率には高温で
の異方性は現れなかった。また、Jx = 0:20と比較すると分かるように、異方性によ
り現れる帯磁率の高温での差は、近藤相互作用を増加しても異方性が同じだと、ほ
ぼ同じ比率で差が現れる。
また異方性の比較のために、Jz = 1:5Jx; Jx = 0:20での帯磁率の温度依存性の計算
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図 4.23 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20での帯磁率の温度依存性
-1
-0.5
 0
 0.5
 1
 1.5
 2
 0.05  0.1  0.15  0.2  0.25  0.3
χ
T
χzχz,cχz,fχz,fcχxχx,cχx,fχx,fc
図 4.24 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25での帯磁率の温度依存性
も行った。図4.25がその図となる。こちらも、多少はピークが丸くなるが、等方的
な近藤格子モデルの特徴的なピークが現れ、どの方向の帯磁率も減少する振る舞い
が得られた。このピークの丸みは、等方的な近藤相互作用 Jx = 0:25でも見られるよ
うに、Jz = 1:2JxよりもJxが大きいことによる有効的な近藤相互作用の増加が原因で
あると考えられる。また、Jz = 1:2Jxと同じようにc-c帯磁率、 f -c帯磁率では高温か
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ら方向によって帯磁率の大きさに差ができ、 f - f帯磁率にはその差は現れないこと
が分かる。Jz = 1:2Jxと Jz = 1:5Jx比較するとわかるように、異方性が高くなると帯
磁率は方向によって大小関係が大きくなっていくが、異方的な近藤格子モデルで
も、 f - f帯磁率は高温では異方性が影響しないことが分かった。
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図 4.25 Jz = 1:5Jx; Jx = 0:20での帯磁率の温度依存性
このように、帯磁率の差の比率は異方性の大きさによって大きくなっていくこと
が分かった。また、高温では異方性を変えても f - f帯磁率には異方性は現れないこ
とが分かった。ただし、反強磁性の方向は異方性によって決定されるため、転移温
度以下での帯磁率の大きさの決定は異方性に依存する。
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4.3.4 結晶場を取り入れた帯磁率の計算
前節より、異方的な近藤格子モデルでも帯磁率に異方性が現れることが分かった。
しかし、近藤格子相互作用の異方性だけでは、CeT2Al10ほどの異方性は得られない。
このことからも、CeT2Al10の帯磁率の異方性の大きさは結晶場による効果が重要で
あることが予想される。ただし、近藤格子モデルによる帯磁率のピーク位置、全方向
の帯磁率の減少、転移温度とドニアック相図との対応、近藤相互作用の増加による
転移磁場の推移と圧力による転移磁場の推移の比較からも分かるように、CeT2Al10
は近藤格子モデルによって説明できる部分も数多くある。これらの理由から、本研
究では高温領域は結晶場で考え、低温では近藤相互作用が重要となるような、結晶
場効果と近藤格子モデルを組み合わせた計算方法により、帯磁率の計算を行った。
結晶場準位において、帯磁率を計算する際には以下のようにキュリー項とヴァン
ブレック項で計算される。
 =
(gJB)2P
i e
 Ei=kBT
0BBBBBBB@ X
i; j(Ei=E j)
jh jjJjiij2e Ei=kBT
kBT
+
X
i; j(Ei,E j)
jh jjJjiij2 e
 Ei=kBT   e E j=kBT
E j   Ei
1CCCCCCCA (4.9)
ここで、第一項がキュリー項、第二項がヴァンブレック項である。Jは = x; y; z方
向の全角運動量演算子、Eiは結晶場準位のエネルギー、B = e~=2mcである。gJはラ
ンデのg因子であり、今は J = 5=2なのでgJ = 6=7である。本研究では近藤相互作用
の効果は低温で重要であると仮定し、キュリー項の基底状態の効果を以下の近藤格
子モデルでの帯磁率に置き換える変換を行った。
jh jjJjiij2e Ei=kBT
kBT

Ei=0
 ! KL,CEF = (m f)2 f f ;

m
f
 = 2 jh jjJjiijjEi=E j=0

(4.10)
ここでm fが Jの期待値の2倍になっているのは、前節で計算した f f がスピン演算
子S によって計算されたためある。さらに、 f c ; cc も考えて以下のようにして帯磁
率を計算した。
 =
(gJB)2P
i e
 Ei=kBT
0BBBBBBB@KL,CEF + X
i; j(Ei=E j,0)
jh jjJjiij2e Ei=kBT
kBT
+
X
i; j(Ei,E j)
jh jjJjiij2 e
 Ei=kBT   e E j=kBT
E j   Ei
1CCCCCCCA
+ (gJ m fgc2B)c f + (gcB)2cc
(4.11)
この式により結晶場と近藤格子モデルを組み合わせた帯磁率の計算を行う。
最初に、結晶場準位のみでの帯磁率のそれぞれの項の温度依存性を示す。結晶場
準位としては先行研究 [36]での結晶場パラメーターを使い計算を行った。特に、先
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行研究ではGS#1の固有状態の方が良い一致を見せているため、主にGS#1での帯磁
率の温度依存性を確認する。
まず、GS#1での帯磁率の再現を行った (図4.26)。さらに図4.27はキュリー項のみ
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図 4.26 GS#1の再現 [36]
の温度依存性、図4.28はヴァンブレック項の温度依存性である。また、先行研究と
同じようにa方向が赤、c方向が緑、b方向が青に対応する。図を見ると分かるよう
に、a方向のと他の方向の帯磁率の異方性はキュリー則が重要である。一方、ヴァ
ンブレック項はキュリー則ほどではないが異方性を与え、c方向とb方向の異方性
に関与する。さらに式(4.11)を計算するに当たり、KL,CEF に対応する部分も考える。
図4.29はKL,CEF に対応する基底状態のみのキュリー項、図4.30はキュリー項から図
4.29に示す値を除いた結果である。これらの図を見ると、基底状態のみの帯磁率は
その寄与を除いた帯磁率の10倍ほどもあり、キュリー項はほとんど基底状態からの
み寄与することが分かる。よって、近藤相互作用も考える計算では、キュリー項の
ほぼすべてが近藤格子のm fをかけたものに置き換わることが分かる。
次に、近藤格子モデルで計算した f f はキュリー項に置き換えてよいのかを調べ
る。 f f はDMFTの計算の際に、バンド半値幅D = 1を用いていたため、実際の実験
値との対応はできていなかった。そのため、CeRu2Al10の実験値より得られるネー
ル温度TN = 27:3Kにある程度合うようにD = 550Kとし、 f f を計算しなおした。図
4.31はD = 550Kとした場合の、図4.23の Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20での f f の温度依存性で
ある。また、プロットされていない線は = 1=kBTの温度依存性である。図を見る
と分かるように、 f f は高温でキュリー則と一致する。このようなことから、(m f)2
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図 4.27 キュリー項のみの温度依存性
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図 4.28 ヴァンブレック項の温度依存性
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図 4.29 結晶場基底状態のみを考慮した
キュリー項の温度依存性
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図 4.30 結晶場基底状態を除いたキュリー
項の温度依存性
をかけた f f は高温では結晶場準位でのキュリー項と同じとなり、低温で近藤相互
作用、高温で結晶場効果を持つ帯磁率が計算できると考えられる。
これより、Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20での式(4.10)を計算した結果が図4.32となる。いま
までの図の温度依存性から分かるように、高温部分は結晶場準位による効果を反映
しており、低温のピークと帯磁率の減少が近藤相互作用によって与えられる。この
ように、結晶場効果と近藤相互作用の組み合わせにより、CeRu2Al10の帯磁率の実
験値とよく一致する結果が得られた。
また、GS#2の結晶場パラメーターでも同様に計算を行った。図4.33がJz = 1:2Jx; Jx =
0:20とGS#2での帯磁率の温度依存性である。やはり、高温部分は結晶場効果が重要
となってくるため、先行研究と同じようにGS#1よりは合わない結果となった。
一方、CeOs2Al10についても計算を行った。CeOs2Al10としては結晶場パラメーター
は同じGS#1とし、近藤格子モデルの帯磁率としては Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25での結果を
用いた。図4.34は Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25; D = 550での f f のキュリー則の確認であり、
第 4章 近藤格子モデルの計算と CeT2Al10 との比較 79
฀฀
฀
฀
฀
฀฀
฀
฀
฀
฀
฀
฀
฀
฀ ฀ ฀
฀฀฀฀
฀
50 100 150 200 250 3000.00
0.01
0.02
0.03
0.04
0.05
χ
T
図 4.31 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20での  f f のキュリー則の確認
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図 4.32 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20,結晶場準位 GS1での帯磁率の温度依存性
Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20と同様に高温でキュリー則と一致することが確認できた。これ
により、結晶場効果と近藤相互作用を組み合わせて計算した帯磁率が図4.35となる。
この図でも実験値と同様帯磁率の大小関係は再現できた。ただし、実験値の異方性
と比べると、完全に一致とまではいかない結果となった。これは、CeRu2Al10の結
晶場準位で計算しているためであり、よりCeOs2Al10にある結晶場準位が必要であ
ることが予想される。
本研究ではこのように、結晶場効果により帯磁率の異方性を与え、反強磁性の発
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図 4.33 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20結晶場準位 GS2での帯磁率の温度依存性
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図 4.34 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25での  f f のキュリー則の確認
生や帯磁率のピークなどが近藤相互作用によってもたらされるという系で計算を
行った。この結果、帯磁率の異方性や振る舞いの一致、圧力によつ転移温度や、転
移磁場の再現ができた。このことから、CeT2Al10の特徴的な振る舞いは近藤相互作
用によっても理解ができるということが分かった。
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図 4.35 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25,結晶場準位 GS1での帯磁率の温度依存性
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第 5章
まとめ
本研究では従来の近藤格子モデルのDMFT＋CT-QMCに対し、横磁化も考慮した
DMFT＋CT-QMCへの拡張を行い磁気的な性質について計算を行った。主に、帯磁
率、一様磁化、交替磁化の温度、磁場依存性について計算し、近藤効果とRKKY相
互作用の競合による数々の特徴的な振る舞いを明らかにした。また、そのモデルの
計算により、CeT2Al10の実験結果の解釈が可能になった。以下にそれぞれの計算に
よって得られた結果とCeT2Al10との比較についてまとめる。
横磁化も考慮した DMFT＋ CT-QMCへの拡張
従来の近藤格子モデルに対する計算手法の一つとして、縦磁化のみ計算できるJ
展開DMFT＋CT-QMCがある。これは2 sub-latticeでも計算が行われており、z方向の
みの反強磁性磁化が計算されていた。本研究では、近藤格子モデルに対し横方向の
磁化も計算するため、J展開DMFT＋CT-QMCをさらに拡張した。これにより、z方
向の反強磁性磁化だけでなく、z方向に垂直な方向の反強磁性磁化も計算できるよ
うになり、磁場による磁化の変化をより正しく計算できるようになった。
また、今までは、近藤格子モデルのDMFT+CT-QMCにおいて、帯磁率については
伝導電子c-c感受率と f - f感受率のみ計算されてきた。本研究では全帯磁率を計算す
るため、さらにc- f感受率も計算できるようにした。これにより、近藤格子モデル
において、より詳細な帯磁率が計算され、実験値に対応する量が計算できるように
なった。
等方的な近藤格子モデルによる J-Hz 相図
等方的な近藤格子モデルにおいて、DMFT+CT-QMCにより計算を行い、DMFTで
も近藤格子モデルで磁場による反強磁性磁化誘起の計算を行った。すでに、周期ア
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ンダーソンモデルでのDMFT+CT-QMCによりf電子の局在性が高く、近藤効果が現
れる領域において、磁場をかけることにより近藤絶縁体から横方向反強磁性が誘起
されるという現象が報告されており、また、有効分子場モデルによって近藤格子モ
デルの計算も行われて、近藤相互作用の強い近藤絶縁体の領域では磁場をかけるこ
とによって同様に横方向反強磁性が誘起されることが分かっていた。本研究では近
藤格子モデルにDMFT+CT-QMCを適用し、近藤格子モデルにおいて無限次元系で厳
密に計算を行い、図 4.1、4.2に示してあるように、一様系でのモンテカルロ誤差の
範囲で厳密な計算によっても先行研究と同じようなJ-Hz相図が得られることを確認
した。
等方的な近藤格子モデルによる帯磁率の温度依存性
等方的な近藤格子モデルに対し、磁場に垂直な方向の帯磁率と水平な帯磁率の計
算を2つの方法により行った。1つは反強磁性磁化に対して水平な方向と垂直な方
向に微小磁場をかけることにより求める方法であり、もう1つは二粒子グリーン関
数によってc-c,c- f , f - f帯磁率求める方法である。
特に本研究では、量子臨界点 Jc付近である近藤効果とRKKY相互作用が競合する
領域での帯磁率の振る舞いに注目した。近藤相互作用 J = 0:20ではネール温度で帯
磁率はピークを作り、磁場に平行な帯磁率だけでなく、垂直帯磁率も減少すること
を明らかにした。これは、ハイゼンベルグモデルの分子場計算では説明できない、
RKKY相互作用と近藤効果の競合によって現れる特徴的な振る舞いである。さら
に近藤相互作用 J = 0:25 ではネール温度よりも高い温度から緩やかなピークを作
り、ネール温度以下でもどちらの方向の帯磁率も減少する結果を得た。このように、
RKKY相互作用と近藤効果が競合する領域では、（１）ピーク位置との対応、（２）
ネール温度以下での全方向の帯磁率の減少、というCeT2Al10で観測される特徴的な
振る舞いを再現することができた。
異方的な近藤格子モデルでの磁場による磁化の転移
異方的な近藤格子モデルでは Jz = cJx(= Jy)とすることで生じるz軸方向とz軸に
垂直な方向との異方性を考え計算を行った。また数値計算の手法上、z軸に垂直な
方向としては、x磁化のみが有限であるとして計算を行った。このモデルにおいて
Jz = 1:2Jxで計算を行いJxでプロットし、等方的な場合と似た相図が得られたが、量
子臨界点Jx = Jcは等方的な場合に比べ減少し、一方、転移温度は全体的に上昇した。
また、Jz > Jxでは反強磁性秩序はz方向に発生することを確認した。
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このJz > Jxの異方的な場合において、z方向の磁場による磁化の転移を調べた。近
藤相互作用が小さいときは低温領域ではz方向からx方向へのスピンフロップが起こ
り、x方向反強磁性は磁場と共に減少し続けることが分かった。その際、交替磁化
と一様磁化は1次転移的に変化し、ハイゼンベルグモデルの分子場理論と似た振る
舞いを示すことが分かった。また、高温領域ではz方向反強磁性秩序のみが発生し、
2次転移により反強磁性が消失するという分子場理論と同等の結果が得られた。し
かし、近藤相互作用が大きい J = 0:25付近では、スピンフロップ後、垂直磁化が上
昇し始める現象が見られた。また、高温領域ではz方向反強磁性磁化は現れず、２
次転移による x方向の磁場誘起による交替磁化のみが現れた。
また、各近藤相互作用 JxでのH-T相図も計算した。この図では近藤相互作用が大
きい領域では温度の上昇と共に転移磁場も上昇し続けるという、等方的な近藤絶縁
体での転移磁場の振る舞いと似た相図が得られた。一方、近藤相互作用が J = 0:20
付近の領域では、ある温度まで転移磁場は上昇し続けピークを作りその後転移磁場
は減少するという上記の近藤相互作用の大きい領域の影響を受けつつ、分子場モデ
ルと似た相図を形成することが明らかとなった。このようにRKKY相互作用と近藤
効果の競合による転移磁場はCeT2Al10での磁場転移の温度、圧力依存性とある程度
対応する結果となることが分かった。
異方的な近藤格子モデルと結晶場効果による帯磁率の温度依存性
異方的な近藤格子モデルのみで帯磁率の計算を行った場合、c-c,c- f帯磁率には、
z; x方向で異なる異方性が現れた。一方 f - f帯磁率は転移温度前ではどちらの方向の
帯磁率も同じになって、異方性の影響を受けないことが明らかになった。また、帯
磁率の異方性の強さは近藤相互作用の大きさには依存性せず、異方性の強さに依存
することが分かった。しかし、近藤格子モデルの異方性だけでは実験的に得られて
いる大きな帯磁率の異方性は得られず、CeT2Al10で観測されている異方的な帯磁率
は近藤格子モデルだけでは再現できないことが分かった。
以上の理由により、本研究ではさらに結晶場効果も考慮して、帯磁率の計算を
行った。近藤格子モデルでの f - f帯磁率がキュリー項における基底状態の帯磁率に
対応すると考え結晶場効果と近藤格子モデルを組み合わせた帯磁率の計算を行うこ
とで、転移温度、帯磁率の異方性、ピーク位置と全方向の帯磁率の減少を再現でき
る結果が得られた。
ただ、本研究では磁気容易軸方向ではない方向に反強磁性が発生する機構は、異
方的な近藤格子モデルによっても再現することはできなかった。この容易軸ではな
い方向の反強磁性の発生理由を見つけることが今後の研究の課題である。
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付録 A
グリーン関数からの物理量の導出
本研究では、一粒子グリーン関数や二粒子グリーン関数を計算しているが、この
関数を微分することにより、様々な値を計算できるようになる。付録Ａではその
微分によってどのような式が得られるかを示す。
A.1 一粒子グリーン関数
一粒子グリーン関数を以下のように定義する。
G12(12) =  hTc1(1)cy2(2)i

= hTcy2(2)c1(1)i

(A.1)
このグリーン関数に対し1を行うと以下の式が得られる。
G012(12) 
@G12(12)
@1
=  (1   2)hfc1; cy2gi   hT j1(1)cy2(2)i
=  (1   2)12   hT j1(1)cy2(2)i
(A.2)
ここで j1 = [H ; c1]( j+1 = [H ; cy1])である。また、j+1 = (  j1)yであることに注意する。式
(A.2)をさらに2で微分すると以下の式が得られる。
G0012(12) 
@2G12(12)
@2@1
=   @
@2
(1 2)12+(1 2)hf j1; cy2gi hT j1(1) jy2(2)i (A.3)
一方、先に2で微分する場合は2階微分は以下のようになる。
G0012(12) 
@2G12(12)
@1@2
=
@
@1
(1   2)12   (1   2)hfc1; j+2 gi   hT j1(1) jy2(2)i (A.4)
右辺第1項の符号の違いは後に適用するフーリエ変換によって帳尻があう。一方、
右辺第2項の符号の違いは以下の交換関係と反交換関係の式より同じ結果となるこ
とが分かる。第2項の交換関係は以下のように計算できる。
f[H ; c1]; cy2g =  fc1; [H ; cy2]g + [H ; fc1; cy2g] (A.5)
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右辺第2項は反交換関係の部分はc数となるため0となる。よって、式(A.3)と式(A.4)
は同等であり、微分の順番によらない。
A.1.1 1階微分一粒子グリーン関数について
式(A.2)の左辺をフーリエ変換の形にすると以下のようになる。
G012(1; 2) =  
1

X
n
i"nG12(i"n)e i"n(1 2) (A.6)
一方右辺第1項は以下のようにフーリエ変換の形になっている。
(1   2) =
X
n
e i"n(1 2) (A.7)
これより、1   2 = 0+として(1   2) = 0とすることにより以下の式が得られる。
hTcy2( 0+) j1i =  
1

X
n
i"nG12(i"n)e i"n(1 2) (A.8)
この式から、ハミルトニアンの期待値が得られる。
A.1.2 2階微分一粒子グリーン関数について
式(A.3)の左辺をフーリエ変換の形にすると以下のようになる。
G012(1; 2) =
1

X
n
"2nG12(i"n)e i"n(1 2) (A.9)
この式を逆フーリエ変換すると、以下の形となる。
"2nG12(i"n)e i"n(1 2) =
1

Z 
0
d1d2G012(1; 2)ei"n(1 2) (A.10)
ここで、n ! +1とすると、(1   2)の項のみ残る。これを適用することにより、以
下の式が得られる。
lim
n!+1 "
2
n
(
G12(i"n)   12i"n
)
=  hfc1; j+2 gi (A.11)
この式は、f電子の磁化を計算するために用いられる。
A.2 二粒子グリーン関数
ここでは、二粒子グリーン関数に対し微分を行い、様々な式を導出する。一般的
に、二粒子グリーン関数は感受率などの計算に用いられ、以下の形で定義される。
1234(1; 2; 3; 4) =
D
Tcy1(1)c2(2)cy3(3)c4(4)
E
 
D
Tcy1(1)c2(2)
ED
Tcy3(3)c4(4)
E
(A.12)
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このまま微分を行ってもよいが、本研究では、微分によってより簡単な形となる
以下の二粒子グリーン関数を定義する。
˜1234(1; 2; 3; 4) =
D
Tcy1(1)c2(2)cy3(3)c4(4)
E
 
D
Tcy1(1)c2(2)
ED
Tcy3(3)c4(4)
E
 
D
Tcy1(1)c4(4)
ED
Tc2(2)cy3(3)
E
(A.13)
これは、式(A.12)のバーテックスを持つ二粒子グリーン関数から、第3項のバーテッ
クスのない二粒子グリーン関数を引いた形となっている。
式(A.13)に対し1微分を行うと以下のようになる。
@
@1
˜1234(1; 2; 3; 4) =D
T j+1 (1)c2(2)cy3(3)c4(4)
E
 
D
T j+1 (1)c2(2)
ED
Tcy3(3)c4(4)
E
 
D
T j+1 (1)c4(4)
ED
Tc2(2)cy3(3)
E
(A.14)
次に2微分を行うと以下のようになる。
@2
@2@1
˜1234(1; 2; 3; 4) =D
T j+1 (1) j2(2)cy3(3)c4(4)
E
 
D
T j+1 (1) j2(2)
ED
Tcy3(3)c4(4)
E
 
D
T j+1 (1)c4(4)
ED
T j2(2)cy3(3)
E
 (1   2)
n
D
Tf j+1 ; c2g(2)cy3(3)c4(4)
E
 
D
f j+1 ; c2g
ED
Tcy3(3)c4(4)
E
o
(A.15)
ここで、f j+1 ; cy3gは j+1がcyxの項のみを持つため0となることに注意する。
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さらに、3微分を行うと以下のようになる。
@3
@3@2@1
˜1234(1; 2; 3; 4) =D
T j+1 (1) j2(2) jy3(3)c4(4)
E
 
D
T j+1 (1) j2(2)
ED
T jy3(3)c4(4)
E
 
D
T j+1 (1)c4(4)
ED
T j2(2) jy3(3)
E
 (2   3)
n
D
T j+1 (1)f j2; cy3g(3)c4(4)
E
 
D
T j+1 (1)c4(4)
ED
f j2; cy3g
E
o
 (1   2)
n
D
Tf j+1 ; c2g(2) jy3(3)c4(4)
E
 
D
f j+1 ; c2g
ED
T jy3(3)c4(4)
E
o
(A.16)
ここでf j+1 ; c2g; cy3	はf j+1 ; c2gがc数となるため0となる。
最後に、4微分を行うと以下のようになる。
@4
@4@3@2@1
˜1234(1; 2; 3; 4) =D
T j+1 (1) j2(2) jy3(3) j4(4)
E
 
D
T j+1 (1) j2(2)
ED
T jy3(3) j4(4)
E
 
D
T j+1 (1) j4(4)
ED
T j2(2) jy3(3)
E
 (1   2)
nD
Tf j+1 ; c2g(2) jy3(3) j4(4)
E
 
D
f j+1 ; c2g
ED
T jy3(3) j4(4)
Eo
 (1   4)
nD
Tf j+1 ; c4g(4) j2(2) jy3(3)
E
 
D
f j+1 ; c4g
ED
T j2(2) jy3(3)
Eo
 (2   3)
nD
T j+1 (1) j4(4)f j2; cy3g(3)
E
 
D
T j+1 (1) j4(4)
ED
f j2; cy3g
Eo
 (3   4)
nD
T j+1 (1) j2(2)f jy3; c4g(4)
E
 
D
T j+1 (1) j2(2)
ED
f jy3; c4g
Eo
+(1   4)(2   3)
nD
Tf j+1 ; c4g(4)f j2; cy3g(3)
E
 
D
Tf j+1 ; c4g
ED
f j2; cy3g
Eo
+(1   2)(3   4)
nD
Tf j+1 ; c2g(2)f jy3; c4g(4)
E
 
D
Tf j+1 ; c2g
ED
f jy3; c4g
Eo
(A.17)
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@3@4 ˜
一方、式(A.13)に対し4微分を行うと以下のようになる。
@
@4
˜1234(1; 2; 3; 4) =D
Tcy1(1)c2(2)cy3(3) j4(4)
E
 
D
Tcy1(1)c2(2)
ED
Tcy3(3) j4(4)
E
 
D
Tcy1(1) j4(4)
ED
Tc2(2)cy3(3)
E
(A.18)
次に3微分を行うと以下のようになる。
@2
@3@4
˜1234(1; 2; 3; 4) =D
Tcy1(1)c2(2) jy3(3) j4(4)
E
 
D
Tcy1(1)c2(2)
ED
T jy3(3) j4(4)
E
 
D
Tcy1(1) j4(4)
ED
Tc2(2) jy3(3)
E
+(3   4)
n
D
Tcy1(1)c2(2)fcy3; j4g(4)
E
 
D
Tcy1(1)c2(2)
ED
fc+3 ; j4g
E
o
(A.19)
ここで、fc2; j4gは j4がcxの項のみを持つため0となることに注意する。
@2 ˜; @3 ˜
さらに、式(A.14)に対する3微分も行う。
@2
@3@1
˜1234(1; 2; 3; 4) =D
T j+1 (1)c2(2) jy3(3)c4(4)
E
 
D
T j+1 (1)c2(2)
ED
T jy3(3)c4(4)
E
 
D
T j+1 (1)c4(4)
ED
Tc2(2) jy3(3)
E
(A.20)
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また、式(A.18)に対する2微分も行う。
@2
@2@4
˜1234(1; 2; 3; 4) =D
Tc+1 (1) j2(2)cy3(3) j4(4)
E
 
D
Tcy1(1) j2(2)
ED
Tcy3(3) j4(4)
E
 
D
Tcy1(1) j4(4)
ED
T j2(2)cy3(3)
E
(A.21)
の微分
一方、式(A.12)に対し2微分を行うと以下のようになる。
@2
@2
1234(1; 2; 3; 4) =D
Tc+1 (1) j2(2)cy3(3)c4(4)
E
+(2   3)23
D
Tcy1(1)c4(4)
E
 
D
Tcy1(1) j2(2)
ED
Tcy3(3)c4(4)
E
(A.22)
式(A.12)に対し4微分を行うと以下のようになる。
@
@4
1234(1; 2; 3; 4) =D
Tcy1(1)c2(2)cy3(3) j4(4)
E
+(1   4)14
D
Tcy3(3)c2(2)
E
 
D
Tcy1(1)c2(2)
ED
Tcy3(3) j4(4)
E
(A.23)
また、式(A.23)に対し2微分を行うと以下のようになる。
@2
@2@4
1234(1; 2; 3; 4) =D
Tcy1(1) j2(2)cy3(3) j4(4)
E
+(2   3)23
D
Tcy1(1) j4(4)
E
+(1   4)14
D
Tcy3(3) j2(2)
E
 (2   3)23(1   4)14
 
D
Tcy1(1) j2(2)
ED
Tcy3(3) j4(4)
E
(A.24)
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A.2.1 1階微分二粒子グリーン関数について
二粒子グリーン関数のフーリエ変換を定義する。
1234(in; in0 ; im) = 1
2
Z 
0
d1   
Z 
0
d41234(1; 2; 3; 4)ein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3);
(A.25)
˜の微分
式(A.14)に対し、フーリエ変換を行い"n; "n0について総和を取ると以下のように計
算できる。
1

X
nn0
i"n˜1234(in; in0 ; im)einein00 =
Z 
0
d
D
T j+1 ( + )c2()cy3(0)c4
E
 
D
T j+1 ()c2
ED
Tcy3(0)c4
E
 
D
T j+1 ( + )c4
ED
Tcy3(  + 0)c2
E
eim
(A.26)
式(A.18)からは以下のようになる。
1

X
nn0
( i"n0   im)˜1234(in; in0 ; im)einein00 =
Z 
0
d
D
Tcy1( + )c2() j+3 (0)c4
E
 
D
Tcy1()c2
ED
T j+3 (0)c4
E
 
D
Tcy1( + )c4
ED
T j+3 (  + 0)c2
E
eim
(A.27)
式(A.20)からは以下のようになる。
1

X
nn0
(i"n + im)˜1234(in; in0 ; im)einein00 =
Z 
0
d
D
Tcy1( + ) j2()cy3(0)c4
E
 
D
Tcy1() j2
ED
Tcy3(0)c4
E
 
D
Tcy1( + )c4
ED
Tcy3(  + 0) j2
E
eim
(A.28)
式(A.21)からは以下のようになる。
1

X
nn0
i"n0 ˜1234(in; in0 ; im)einein00 =
Z 
0
d
D
Tcy1( + )c2()cy3(0) j4
E
 
D
Tcy1()c2
ED
Tcy3(0) j4
E
 
D
Tcy1( + ) j4
ED
Tcy3(  + 0)c2
E
eim
(A.29)
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の微分
一方、式(A.22)からは以下のようになる。
1

X
nn0
(i"n + im)1234(in; in0 ; im)einein00 =
Z 
0
d
D
Tcy1( + ) j2()cy3(0)c4
E
 
D
Tcy1() j2
ED
Tcy3(0)c4
E
eim + 23
D
Tcy1()c4( 0)
E (A.30)
一方、式(A.23)からは以下のようになる。
1

X
nn0
i"n01234(in; in0 ; im)einein00 =
Z 
0
d
D
Tcy1( + )c2()cy3(0) j4
E
 
D
Tcy1()c2
ED
Tcy3(0) j4
E
eim + 14
D
Tcy3( )c2(0)
E (A.31)
A.2.2 2階微分二粒子グリーン関数について (1)
˜の微分
式(A.20)に対し、フーリエ変換を行い"n; "n0について総和を取ると以下のように計
算できる。
1

X
nn0
( in)( in0   im)1234(in; in0 ; im)einein00 =
Z 
0
d
D
T j+1 ( + )c2() jy3(0)c4
E
 
D
T j+1 ()c2
ED
T jy3(0)c4
E
 
D
T j+1 ( + )c4
ED
T jy3(  + 0)c2
E
eim
(A.32)
式(A.21)からは以下のようになる。
1

X
nn0
(in0 )(in + im)1234(in; in0 ; im)einein00 =
Z 
0
d
D
Tc+1 ( + ) j2()cy3(0) j4
E
 
D
Tcy1() j2
ED
Tcy3(0) j4
E
 
D
Tcy1( + ) j4
ED
Tcy3(  + 0) j2
E
eim
(A.33)
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の微分
また、式(A.23)に対し2微分を行うと以下のようになる。
1

X
nn0
(in0)(in + im)1234(in; in0 ; im)einein00
=
Z 
0
d
D
Tcy1( + ) j2()cy3(0) j4
E
 
D
Tcy1() j2
ED
Tcy3(0) j4
E
eim
+ 23
D
Tcy1( + 0) j4
E
+14
D
Tcy3( + 0) j2
E
 1

2314
(A.34)
A.2.3 2階微分二粒子グリーン関数について (2)
式(A.15)のフーリエ変換に対しn ! +1とすると、(1   2)の項だけ残る。これに
より以下の式が得られる。
1

X
n0
lim
n!+1( in)(in + im)˜1234(in; in0 ; im)e
in00
=
Z 
0
d
D
Tf j+1 ; c2g()cy3(0)c4
E
 
D
f j+1 ; c2g
ED
Tcy3(0)c4
E
eim
(A.35)
この式はc f ;1234(im)を計算する際に用いられる。
一方、式(A.19)のフーリエ変換に対しては、n0 ! +1とすることにより、(3   4)
の項だけ残る。これにより以下の式が得られる。
1

X
n
lim
n0!+1(in0 )( in0   im)˜1234(in; in0 ; im)e
in
=
Z 
0
d
D
Tcy1( + )c2()fcy3; j4g
E
 
D
Tcy1()c2
ED
fc+3 ; j4g
E
eim
(A.36)
この式は f c;1234(im)を計算する際に用いられる。
A.2.4 4階微分二粒子グリーン関数について
式(A.17)の内、関数の2次の部分だけをフーリエ変換すると以下のようになる。
1

Z 
0
d
nD
Tf j+1 ; c4g()f j2; cy3g
E
 
D
Tf j+1 ; c4g
ED
f j2; cy3g
Eo
ei(n0 in)()
+
nD
Tf j+1 ; c2g()f jy3; c4g
E
 
D
Tf j+1 ; c2g
ED
f jy3; c4g
Eo
eim;
 (A.37)
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よって、n ! +1; n0 !  1とすると、(1   2)(3   4)の項だけ残り、以下の式が
得られる。
lim
n!+1 limn0! 1( in)(in + im)(in0)( in0   im)˜1234(in; in0 ; im)
1

Z 
0
d
D
Tf j+1 ; c2g()f jy3; c4g
E
 
D
Tf j+1 ; c2g
ED
f jy3; c4g
E
eim;
(A.38)
この式は f f ;1234(im)を計算する際に用いられる。
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付録 B
グリーン関数の波数積分について
以下ではDMFT+CT-QMCで計算する際に計算される、格子系の一粒子、二粒子グ
リーン関数の波数の総和についての詳細な計算方法を説明する。
B.1 各状態密度での積分
single latticeでは一様な系でのグリーン関数は以下のように計算される。
g¯(z) = 1
N
X
k
gk(z) (B.1)
一方、AB-sublatticeでは次のように計算されることに注意する。
g¯(z) = 2
N
X
k2RBZ
gk(z) (B.2)
これらの波数 kの総和はDMFTでは以下のように、状態密度()と運動エネルギー
による積分によって計算される。
g¯(z) =
Z
d ()
z    (B.3)
以下で示すグリーン関数の積分は様々なzに対する g¯(z)を計算することによって計
算することができる。また、このg¯(z)に対し、本研究では状態密度としてhypercubic
latticeとBethe latticeについて計算した。これらの状態密度と長方形型状態密度に対
する積分結果をそれぞれ表B.1に示す。
また、以下のような分母z   が2乗となっている積分も考える必要がある。
g¯0(z) =  
Z 1
 1
d ()(z   )2 (B.4)
これはg(z)に対するzの微分、つまり表B.1をzで微分することにより得られる。
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hypercubic Bethe 長方形
() 1D
q
2

e 22=D2 2
D
q
1   2D2 12D(D   jj)
 is
p
2
D !
 p
2s
D

;
g(z) !(z) = e z2 erfc( iz); 2D2 (z   is
p
D2   z2) 12D log[(z + D)=(z   D)]
erfc(z) = 2p

R 1
z
e t2 dt
表 B.1 各状態密度に対する式 (B.3)の計算結果。sは Imzに対するサイン関数 sgn(Imz)である。
B.2 一粒子グリーン関数での波数依存性
B.2.1 single lattice、縦磁化のみ
格子系での波数依存グリーン関数は以下のように与えられる。
¯Gk(z) 1 = gk(z) 1   (z) (B.5)
¯Gk(z) = 1gk(z) 1   (z) (B.6)
これより格子系での一様なグリーン関数は以下のように計算される。
¯Gc(z) =
X
k
1
z +    (z)   k
=
Z
d ()
z +    (z)   
= g¯(z +    (z))
(B.7)
これより、一様なグリーン関数が求められる。
B.2.2 single lattice、横磁化も考慮
格子系での波数依存グリーン関数は以下のように与えられる。
ˆGk(z) 1 = gˆk(z) 1   ˆ(z) =
 
z +    ""(z)   k  "#(z)
 #"(z) z +    ##(z)   k
!
(B.8)
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この逆行列を計算すると
ˆG =
 
G"";k G"#;k
G#";k G##;k
!
=
1
(z +    k   "")(z +    k   ##)   "##"

 
z +    ##(z)   k "#(z)
#"(z) z +    ""(z)   k;
!
=
1
(k   A)2  C2
 
z +    ##(z)   k "#(z)
#"(z) z +    ""(z)   k
!
;
A = z +    "" + ##
2
C =
q
A2   (z +    "")(z +    ##) + "##"
(B.9)
ここで表記の簡略化のため、0(z)の(z)を省略した。ここで、この行列は以下の2
つの式に分類できる。
D
(k   A)2  C2 =
D
2C
 
1
A  C   k  
1
A +C   k
!
(B.10)
k
(k   A)2  C2 =  
1
2
"
1   A
C
 1
A  C   k  

1 +
A
C
 1
A +C   k
#
(B.11)
ここでk = であり()は状態密度である。この積分は式(B.10,B.11)に対応する量
をそれぞれ積分することによって得られる。X
k
1
A C   k =
Z
d ()
A C    (= g¯(A C)) (B.12)
B.2.3 AB-sublattice、縦磁化のみ
ˆ¯Gk(z) 1 = gˆk(z) 1   ˆ(z) (B.13)
の行列計算として表され、特に原点から原点のグリーン関数 ¯G (z) = ¯Gは次のよう
になる。
¯G(z) =  ¯(z)
Z
d ()
A(z)B(z)   2
(B.14)
ここで(z) = z +    である。これをg(z)によって書き直すと
¯G(z) =  ¯(z)
g¯(z˜)   g¯( z˜)
2z˜
(B.15)
と書くこともできる。ここで z˜ =
p
A(z)B(z)としている。
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B.2.4 AB-sublattice、横磁化も考慮
ˆG 1(z) = gˆ 1(z)   ˆ(z)
=
0BBBBBBBBBBBBBB@
z +    AA""  AA"#  k 0
 AA#" z +    AA## 0  k
 k 0 z +    BB""  BB"#
0  k  BB#" z +    BB##
1CCCCCCCCCCCCCCA
=
0BBBBBBBBBBBB@
A B  k 0
C D 0  k
 k 0 E F
0  k G H
1CCCCCCCCCCCCA :
(B.16)
この行列は¯ = 0の時は縦磁化のみのAB-sublatticeの計算になる。 ˆGを求めるため、
この行列の逆行列を取ると以下のようになる。
ˆG = 1(   p)( + p)(   m)( + m)

0BBBBBBBBBBBB@
 DFG + DEH   E2 BFG   BEH   F2 BG + DH   3  BE   DF
CFG  CEH  G2  AFG + AEH   H2  AG  CH AE +CF   3
CF + DH   3  AF   BH  BCH + ADH   A2 BCF   ADF   B2
 CE   DG AE + BG   3 BCG   ADG  C2  BCE + ADE   D2
1CCCCCCCCCCCCA
p =
r
A1 +
q
A21   4A2
p
2
;m =
r
A1  
q
A21   4A2
p
2
A1 = AE +CF + BG + DH
A2 = BCFG   ADFG   BCEH + ADEH
(B.17)
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ここで、この行列は以下の要素に分けられる。
0() = 1(   p)( + p)(   m)( + m)
=
1
2

2m   2p
  1
p
 
1
p     
1
 p   
!
  1
m
 
1
m     
1
 m   
!!
1() = (   p)( + p)(   m)( + m)
=
1
2

2m   2p
   1
p    +
1
 p   
!
 
 
1
m    +
1
 m   
!!
2() = 
2
(   p)( + p)(   m)( + m)
=
1
2

2m   2p
  p  1
p     
1
 p   
!
  m
 
1
m     
1
 m   
!!
3() = 
3
(   p)( + p)(   m)( + m)
=
1
2

2m   2p
  2p  1p    + 1 p   
!
  2m
 
1
m    +
1
 m   
!!
(B.18)
これらをそれぞれ(= K)について積分すると、
¯0 =
Z
d()0() = 1
2

2m   2p
  1
p
 
g¯(p) + g¯( p)  1
m
 
g¯(m) + g¯( m)!
¯1 =
Z
d()1() = 1
2

2m   2p
  g¯(p)   g¯( p)  g¯(m)   g¯( m)
¯2 =
Z
d()2() = 1
2

2m   2p
 p g¯(p) + g¯( p) m g¯(m) + g¯( m)
¯3 =
Z
d()3() = 1
2

2m   2p
 2p g¯(p)   g¯( p) 2m g¯(m)   g¯( m)
(B.19)
となり、式(B.19)と式(B.17)をまとめると ˆ¯Gは以下のようになる。
ˆG =
0BBBBBBBBBBBB@
(DEH   DFG) ¯0   E ¯2 (BFG   BEH) ¯0   F ¯2 (BG + DH) ¯1   ¯3 ( BE   DF) ¯1
(CFG  CEH) ¯0  G ¯2 (AEH   AFG) ¯0   H ¯2 ( AG  CH) ¯1 (AE +CF) ¯1   ¯3
(CF + DH) ¯1   ¯3 ( AF   BH) ¯1 (ADH   BCH) ¯0   A ¯2 (BCF   ADF) ¯0   B ¯2
( CE   DG) ¯1 (AE + BG) ¯1   ¯3 (BCG   ADG) ¯0  C ¯2 (ADE   BCE) ¯0   D ¯2
1CCCCCCCCCCCCA
(B.20)
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B.3 二粒子グリーン関数の積分
B.3.1 single lattice、縦磁化のみ
式 (D.33)を見ると分かるように、二粒子グリーン関数の波数依存性は式 (D.25)の
kk0の総和により得られる0cc;q1234 (in; im)によって決まる。ただし、本研究では
動的平均場理論を適用しているため、hyper-cubic-lattice以外では、single-latticeでは
q = 0の計算のみしか計算できないことに注意する。
0cc;q1234 (in; im)は以下に示すように、1; 2の積分の形にできる。
0cc;q1234 (in; im) =  
X
kk0
Gc;k41 (n + m)Gc;k+q23 (n)kk0
=  
Z
d1d2
q(1; 2)
(z1   1)(z2   2)
(B.21)
ここでz1 = in + im +    41 (n + im):z2 = in + +   23 (n)とした。また、状態密
度q(1; 2)は以下のようにして与えられる。
q(1; 2) = 1N
X
k
(1   k)(1   k+q) (B.22)
これは、q = 0の時は0(1; 2) = (1   2)(1)となり、以下のような一変数積分の形
となるため計算できる。
0cc;1234 (in; im) =  
Z
d
q()
(z1   )(z2   ) (B.23)
ここで、()は一粒子グリーン関数の計算で用いた状態密度である。
一方、d = 1でのhyper-cubic-latticeのq(1; 2)は以下のようになる。

hyper
q (1; 2) =
2
D2
p
1   (q)2
exp
"
  (1   2)
2
D2(1   (q))  
(1 + 2)2
D2(1 + (q))
#
(B.24)
ここで、Dはバンド幅であり、(q)は以下の値となっている。
(q) = lim
d!1
1
d
dX
i=1
cos(qi) (B.25)
これまでの式を見ると分かるように、0cc;q1234 (in; im)の波数依存性はq()によっ
て決まり、そのq()の波数依存性は(q)によって決まることが分かる。この(q)は
q = (q; q; q;    ; q); q = 0  の時のみ有限の値を持ち、それ以外では0となる。よっ
て、hyper-cubic-latticeでは(111    1)方向の波数q依存を持つ0cc;q1234 (in; im)が計
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算でき、それゆえ、その波数依存を持つcc;q1234 (in; im)も計算できる。また、後
に説明するが、cc;q1234 (in; im)から計算できる帯磁率や電荷感受率ではその方
向の波数依存を持つ感受率の発散から、(111    1)方向の波数qの秩序を見ることも
できるようになる。
式(B.24)の任意の波数qの状態密度による式(B.21)は基本的には数値計算により計算を
行うが、(q = 0[= (0; 0; 0;    ; 0)]) = 1; (q = Q[= (; ; ;    ; )]) =  1; ; (q = =2orq =
P) = 0（Pは(111    1)方向でない任意の波数）では解析計算により解くことができ
るので以下にそれを示しておく。(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; ; (q = =2orq = P) = 0
での状態密度は、式(B.24)より以下のようにして与えられる。
q=0(1; 2) = (1   2)(1)
q=Q(1; 2) = (1 + 2)(1)
q=Q=2orP(1; 2) = (1)(2)
(B.26)
よって、0cc;q1234 (in; im)はそれぞれ以下のようにして計算される。
0cc;q=01234 (in; im) =
( g¯(z1) g¯(z2)
z1 z2 (z1 , z2)  4D2

z1g¯(z1)   1 (z1 = z2)
0cc;q=Q1234 (in; im) =  
g¯(z1) + g¯(z2)
z1 + z2
0cc;q=Q=2orP1234 (in; im) = g¯(z1)g¯(z2)
(B.27)
この計算により、数値計算の精度がどの程度あっているかの一つの目安とすること
ができる。
B.3.2 AB-sublattice、縦磁化のみ
AB-sublatticeでも single-latticeの場合と同様に状態密度は式 (B.22)で与えられ、
hyper-cubic-latticeでは式(B.24, B.26)で与えられる。よって0cc;q1234 (in; im)は以下
の積分の形で計算される。縦磁化のみの場合は式(B.14)により、
0;
0
cc;q1234 (in; im) =  1423
X
k
G0c;k11 (in + im)G
0
c;k+q22 (in); (B.28)
0;cc;q00(in; im) =   ¯(in + im) ¯0(in)
Z
d1d2
q(1; 2)
(z21   21 )(z22   22 )
(B.29)
0;
¯
cc;q00(in; im) =  
Z
d1d2
q(1; 2)12
(z21   21 )(z22   22 )
(B.30)
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となる。ここで、z1 =
p
A (in + im)B (in + im); z2 =
q
A0 (in)B0 (in)であり、(in +
im) = in + im +    (in + im)である。
式 (B.30)の積分は数値計算によって計算が行われるが、single-latticと同じように
hyper-cubic-lattice、(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; ; (q = =2orq = P) = 0では状態密度
は式(B.26)で得られ、解析計算ができる。その解析計算のために、部分分数分解を
考える。z1 = z2の時は、式(B.26)では以下のようになる。
 0(; z1) = 1
z21   2

2
=
1
4
0BBBB@ 1
z31 (z1   )
  1
z31 ( z1   )
+
1
z21 (z1   ) 2
+
1
z21 ( z1   ) 2
1CCCCA
 2(; z1) = 
2
z21   2

2
=
1
4
 
  1
z1 (z1   ) +
1
z1 ( z1   ) +
1
(z1   ) 2 +
1
( z1   ) 2
!
(B.31)
式(B.31)をに対し積分を行い、それを式(B.3, B.4)によって表すと以下のようになる。
¯ 0(z1) = 14
0BBBB@ g¯(z1)
z31
  g¯( z1)
z31
  g¯
0(z1)
z21
  g¯
0( z1)
z21
1CCCCA
¯ 2(z1) = 14
 
  g¯(z1)
z1 (z1   ) +
g¯( z1)
z1 ( z1   ) +
g¯0(z1)
(z1   ) 2 +
g¯0( z1)
( z1   ) 2
! (B.32)
一方、z1 , z2の時は、以下のように計算できる。
0() = 1(z21   2)(z22   2)
=
1
2

z22   z21
  1
z1
 
1
z1     
1
 z1   
!
  1
z2
 
1
z2     
1
 z2   
!!
2() = 
2
(z21   2)(z22   2)
=
1
2

z22   z21
  z1  1
z1     
1
 z1   
!
  z2
 
1
z2     
1
 z2   
!!
(B.33)
これらをそれぞれ(= K)について積分すると、
¯0 =
Z
d()0() = 1
2

z22   z21
  1
z1
 
g(z1) + g( z1)  1
z2
 
g(z2) + g( z2)!
¯2 =
Z
d()2() = 1
2

z22   z21
 z1 g(z1) + g( z1) z2 g(z2) + g( z2) (B.34)
以上の計算により、hyper-cubic-lattice、(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; (q = =2orq =
P) = 0での計算結果は以下のようになる。0;cc;q=q00(in; im)は
0;
cc;q=000(in; im) =
(   ¯(in + im) ¯0 (in) ¯0 (z1 , z2)
  ¯(in + im) ¯0(in) ¯ 0 (z1 = z2)
0;
cc;q=Q00(in; im) = 0;cc;q=000(in; im)
0;
cc;q=Q=2orP00(in; im) = ¯G(n + m) ¯G00(n)
(B.35)
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0;
¯
cc;q=q00(in; im)は
0;
¯
cc;q=000(in; im) =
(   ¯2 (z1 , z2)
  ¯ 2 (z1 = z2)
0;
¯
cc;q=Q00(in; im) =  0;
¯
cc;q=000(in; im)
0;
¯
cc;q=Q=2orP00(in; im) = ¯G
¯
(n + m) ¯G¯00 (n)
(B.36)
となる。
B.3.3 AB-sublattice、横磁化も考慮
横磁化も考慮した場合は、0;0cc;q1234 (in; im)はスピンのデルタ関数がなくなり、
以下のように計算される。
0;
0
cc;q1234 (in; im) =  
X
k
G0c;k41 (in + im)G
0
c;k+q23 (in) (B.37)
このスピン、AB-sublattice要素の内、x;y;zcc を計算するためには,¯¯,¯¯,¯¯
のスピン要素と0のAB-sublattice要素の計32個の0;0cc;q1234 (in; im)が必要となる。
ここで簡略化のため、横磁化も考慮したAB-sublatticeのグリーン関数の式 (B.17)を
以下のように書き直す。
ˆG = 1(   p)( + p)(   m)( + m)

0BBBBBBBBBBBBBB@
AA""   AA"" 2 AA"#   AA"# 2 AB""    3 AB"# 
AA#"   AA#" 2 AA##   AA## 2 AB#"  AB##    3
BA""    3 BA"#  BB""   BB"" 2 BB"#   BB"# 2
BA#"  
BA
##    3 BB#"   BB#" 2 BB##   BB## 2
1CCCCCCCCCCCCCCA
(B.38)
これより、必要な0;0cc;q1234 (in; im)はそれぞれ以下のようになる。
0;cc;q1234 (in; im)
=
Z 1
 1
d1d2(1; 2)

1;41   1;4121
 
2:23   2;2322

(21   21;p)(21   21;m)(22   22;p)(22   22;m)
(B.39)
0;
¯
cc;q00(in; im) =
Z 1
 1
d1d2(1; 2)



¯
1;1   31
 

¯
2;002   32

(21   21;p)(21   21;m)(22   22;p)(22   22;m)
(B.40)
0;
¯
cc;q¯0¯0(in; im) =
Z 1
 1
d1d2(1; 2)
 
¯
1;¯1
¯
2;0¯02
(21   21;p)(21   21;m)(22   22;p)(22   22;m)
(B.41)
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ここで、添え字1; 2はそれぞれ1 ! in + im; 2 ! inの依存性を表すものである（1;2
は除く）。これらをそれぞれ各波数ごとに、数値計算する。
また、hyper-cubic-lattice、(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; ; (q = =2 or q = P) = 0での
解析計算を考える。
m = 0で秩序が一様な状態の時（添え字1; 2の変数が区別できない時）などの
p1 = p2 = p;m1 = m2 = m では、以下のように部分分数分解できる。
	0() = 1(   p)2( + p)2(   m)2( + m)2
=
1
4

2p   2m

2
8><>: 12p
 
1 
p   2 + 1  p   2
!
+
1
2m
 
1 
m   2 + 1  m   2
!
52p   2m
3p

2p   2m
  1
p     
1
 p   
!
  5
2
m   2p
3m

2p   2m
  1
m     
1
 m   
!9>>>=>>>;
	2() = 
2
(   p)2( + p)2(   m)2( + m)2
=
1
4

2p   2m

2
(
1 
p   2 + 1  p   2 + 1 m   2 + 1  m   2
+
32p + 2m
p

2p   2m
  1
p     
1
 p   
!
  3
2
m + 
2
p
m

2p   2m
  1
m     
1
 m   
!9>>>=>>>;
	4() = 
4
(   p)2( + p)2(   m)2( + m)2
=
1
4

2p   2m

2
8>><>>: 2p p   2 + 
2
p  p   2 + 
2
m 
m   2 + 
2
m  m   2
+
p

32m + 2p

2p   2m
 
1
p     
1
 p   
!
 
m

32p + 2m

2p   2m
 
1
m     
1
 m   
!9>>>=>>>;
	6() = 
6
(   p)2( + p)2(   m)2( + m)2
=
1
4

2p   2m

2
8>><>>: 4p p   2 + 
4
p  p   2 + 
4
m 
m   2 + 
4
m  m   2
3p

52m   2p

2p   2m
 
1
p     
1
 p   
!
 
3m

52p   2m

2p   2m
 
1
m     
1
 m   
!9>>>=>>>;
(B.42)
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この式をに対し積分を行い、それを式(B.3,B.4)によって表すと以下のようになる。
¯	0 =
1
4

2p   2m

2
8><>: 12p

 g¯0(p)   g¯0( p)

+
1
2m
  g¯0(m)   g¯0( m)
+
52p   2m
3p

2p   2m
 g¯(p)   g¯( p)   52m   2p
3m

2p   2m
 (g¯(m)   g¯( m))
9>>>=>>>;
¯	2 =
1
4

2p   2m

2
n
 g¯0(p)   g¯0( p)   g¯0(m)   g¯0( m)
+
32p + 2m
p

2p   2m
 g¯(p)   g¯( p)   32m + 2p
m

2p   2m
 (g¯(m)   g¯( m))
9>>>=>>>;
¯	4 =
1
4

2p   2m

2
n
2p

 g¯0(p)   g¯0( p)

+ 2m
  g¯0(m)   g¯0( m)
+
p

32m + 2p

2p   2m

g¯(p)   g¯( p)

 
m

32p + 2m

2p   2m
(g¯(m)   g¯( m))
9>>>=>>>;
¯	6 =
1
4

2p   2m

2
n
4p

 g¯0(p)   g¯0( p)

4m
  g¯0(m)   g¯0( m)
3p

52m   2p

2p   2m

g¯(p)   g¯( p)

 
3m

52p   2m

2p   2m
(g¯(m)   g¯( m))
9>>>=>>>;
(B.43)
一方、num , 0などのp1 , p2;m1 , m2 の場合は以下のように部分分数分解で
きる。
n() = 
n 
p1    p1 +  m1    m1 +  p2    p2 +  m2    m2 + 
=
n 1
m1
m1
 
1
 m1     
1
m1   
!
+
n 1
m2
m2
 
1
 m2     
1
m2   
!
+
n 1p1
p1
 
1
 p1     
1
p1   
!
+
n 1p2
p2
 
1
 p2     
1
p2   
!
m1 = 2m1

2m1   2m2
 
2m1   2p1
 
2m1   2p2

m2 = 2m2

2m2   2m1
 
2m2   2p1
 
2m2   2p2

p1 = 2p1

2p1   2m1
 
2p1   2m2
 
2p1   2p2

p2 = 2p2

2p2   2m1
 
2p2   2m2
 
2p2   2p1

(B.44)
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この式をに対し積分を行い、それを式(B.3,B.4)によって表すと以下のようになる。
¯n =
n 1
m1
m1
(g¯( m1)   g¯(m1)) +
n 1
m2
m2
(g¯( m2)   g¯(m2))
+
n 1p1
p1

g¯( p1)   g¯(p1)

+
n 1p2
p2

g¯( p2)   g¯(p2)
 (B.45)
以上の計算により、hyper-cubic-lattice、(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; ; (q = =2orq =
P) = 0での式(B.39,B.40,B.41)の計算は以下のようになる。0;cc;q1234 (in; im)は
0;
cc;q=01234 (in; im) =
8>>>>>>><>>>>>>>:
1;41

2:23
¯0 + 

1;41

2;23
¯4
 

1;41

2;23 + 

2:23

1;41

¯2 (z1 , z2)
1;41

2:23
¯	0 + 

1;41

2;23
¯	4
 

1;41

2;23 + 

2:23

1;41

¯	2 (z1 = z2)
0;
cc;q=Q1234 (in; im) = 
0;
cc;q=01234 (in; im)
0;
cc;q=Q=2orP1234 (in; im) = ¯G

41
(n + m) ¯G23 (n)
(B.46)
0;
¯
cc;q=q00(in; im)は
0;
¯
cc;q=000 (in; im) =
8>><>>: ¯1;¯2;00 ¯2  


¯
1; + 
¯
2;00

¯4 + ¯6 (z1 , z2)

¯
1;
¯
2;00
¯	2  


¯
1; + 
¯
2;00

¯	4 + ¯	6 (z1 = z2)
0;
¯
cc;q=Q00 (in; im) =  0;
¯
cc;q=000(in; im)
0;
¯
cc;q=Q=2orP00 (in; im) = ¯G
¯
0(n + m) ¯G¯0(n)
(B.47)
0;
¯
cc;q=q¯0¯0 (in; im)は
0;
¯
cc;q=0¯0¯0 (in; im) =
8><>: ¯1;¯¯2;0¯0 ¯2 (z1 , z2)¯1;¯¯2;0¯0 ¯	2 (z1 = z2)
0;
¯
cc;q=Q¯0¯0 (in; im) =  0;
¯
cc;q=0¯0¯0(in; im)
0;
¯
cc;q=Q=2orP0¯0¯0 (in; im) = ¯G
¯
¯0(n + m) ¯G¯¯0(n)
(B.48)
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付録 C
その他物理量の計算
ここでは、本論文の結果には示さなかった物理量の計算手法をまとめておく。以
下にsingle lattice、AB sublatticeでの計算方法を示す。
C.1 single lattice での計算
C.1.1 状態密度とスペクトルの計算
実時間グリーン関数では以下の関係が成り立つ。
Gk;12 (z) =
Z 1
 1
d!Ak
0(!)
z   ! (C.1)
zは任意の複素数であり、Gk;12 (z)は松原振動数依存の伝導電子グリーン関数に対
し解析接続 in ! zを行ったものに相当する。また、式(D.12)でz = ! + i0+とし、!積
分を実行することにより、グリーン関数からAk0(!)を得ることもできる。
Ak12 (!) =  Im Gk;12 (! + i0+) (C.2)
また、式(D.12)に対し kで総和すると、右辺は状態密度によるグリーン関数の積分に
なる。そのため、Ak12 (!)はバンドを示すスペクトル関数となり、Gk;12 (z)の状態
密度は式(D.13)を kで足し合わせることにより計算できる。
A12 (!) =  Im G12 (! + i0+) (C.3)
本研究では動的平均場理論を適用しているため波数依存性はk = t=
p
d Pni=1 coski
に依存する。これは、各サイトで様々なkiを取る互いに打ち消し合って0となるこ
とが分かる。そのため、波数依存性を見る場合は、k1 = k2 =    kdとなる値のみ意
味を持つため、Ak12 (!)は(= k)の依存性を見ることになる。これは、 =  1が
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k = (0; 0; 0    0)に対応し、の増加と共に k = (k; k; k    k)のkも増加し、最終的には
 =  1で k = (Q; Q; Q   Q); Q = 　=a（aは格子定数であり、本研究ではa = 1とし
ている）となることに注意する。
C.1.2 エネルギーと比熱
自由エネルギーはハミルトニアンから計算することができる。近藤格子モデル、
近藤モデルにおいては以下の関係が成り立つ。
H =  
X

X
k
c
y
k jk (C.4)
これはちょうどグリーン関数の2一回微分である式 (A.2)を2 = 1 + 0+としたとき
の右辺の第2項と同じものである。また第1項は2   1 =  = 0+となるため消える。
よって、ハミルトニアンの期待値は以下のようにグリーン関数から求めることがで
きる。
hHi = 1

X
n
X

inG(n)ein0+ (C.5)
このハミルトニアンの期待値はhHi = E   Nとなるため、自由エネルギーは
E = hHi + N
0BBBBB@= 1 X
n
X

(in   ) G(n)ein0+
1CCCCCA (C.6)
と計算される。また、比熱は以下のように温度で微分することによって求められる。
C(T ) = @E
@T
(C.7)
これは数値計算ではオイラー法で計算を行った。ちなみに一粒子グリーン関数から
計算する場合は上記に示した通りだが、二粒子グリーン関数からも計算することは
できる。しかし、二粒子グリーン関数は一粒子グリーン関数より精度が悪いという
問題があるため、こちらの方で計算を行ったほうがよい。
C.2 AB sublatticeでの計算
C.2.1 状態密度とスペクトルの計算
single-latticeと同様に式 (2.23)を解析接続し、! + i0+とし、!積分を実行すること
により、グリーン関数からスペクトル関数A0k0(!)を得られる。
A0k12 (!) =  Im G
0
k;12 (! + i0+) (C.8)
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また、式(D.12)に対しkで総和した ¯G012 (n)の解析接続からは、状態密度が得られる。
A012 (!) =  Im ¯G
0
12
(! + i0+) (C.9)
AB-sublatticeでもこのように各0での状態密度とスペクトル関数が計算される。
自由エネルギーはハミルトニアンから計算することができる。近藤格子モデル、
近藤モデルにおいては以下の関係が成り立つ。
H =  
X
k
c
y
k jk (C.10)
これはちょうどグリーン関数の2一回微分である式 (A.2)を2 = 1 + 0+としたとき
の右辺の第2項と同じものである。また第1項は2   1 =  = 0+となるため消える。
よって、ハミルトニアンの期待値は以下のようにグリーン関数から求めることがで
きる。
hHi = 1

X
n
X

X
0
inG
0
(n)ein0
+ (C.11)
このハミルトニアンの期待値はhHi = E   Nとなるため、自由エネルギーは
E = hHi + N
0BBBBB@= 1 X
n
X

X
0
(in   ) G0(n)ein0
+
1CCCCCA (C.12)
と計算される。また、比熱は以下のように温度で微分することによって求められる。
C(T ) = @E
@T
(C.13)
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付録 D
single-latticeでのグリーン関数の
扱い
ここでは single-latticeでのDMFTの計算内容を示す。AB-sublatticeと同様にまず
DMFTと有効不純物の計算の流れと、一粒子、二粒子グリーン関数の導出、各物理
量の導出を行う。
D.1 single latticeでの DMFT
横磁化考慮した場合でも、single-latticeでの計算は全ての格子が一様であるとし
て、格子系と有効不純物系が同じであるとして自己無撞着に計算する。この計算で
は常磁性相や強磁性相などの一様に分布している状態を計算できる。一方、反強磁
性などの一様でない系は、DMFTのループにおいて秩序変数などが振動し収束しな
いため、帯磁率、電荷感受率の発散などからしか秩序の判定はできない。
横磁化考慮したsingle latticeでの計算では、グリーン関数や自己エネルギー、キャ
ビティグリーン関数はスピン成分に対し、2  2行列となっている。そのため、すべ
ての計算は行列計算により行う。
こちらでも同様に、相互作用の効果は自己エネルギー(z)(簡略化のため in ! zと
する)で与えられるため、相互作用のないハミルトニアンを考える。
H0 =
X
k
(k   )cykck (D.1)
以下に、この章の最初で説明した手順通りにsingle latticeでの計算方法を示す。
1. 一様系でのグリーン関数 ˆ¯Gc(in)の計算
ここでは ˆ¯Gc(in)を計算するため、自己エネルギー ˆ(in)を必要とする。ただし、
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最初の計算ではもちろん ˆ(in)は与えられていないので、例えばこの時のみ与
えられるz; x方向微小磁場のような適当な値を入れておく。
式(D.1)から自由電子のグリーン関数は以下のようになる。
gk(z) 1 = z +    k (D.2)
ここで自己エネルギー(z)が計算されたとして、格子系での波数依存グリー
ン関数は以下のように与えられる。
ˆGk(z) = gˆk(z) + gˆk(z) ˆ(z) ˆGk(z)
ˆGk(z) 1 = gˆk(z) 1   ˆ(z) =
 
z +    ""(z)   k  "#(z)
 #"(z) z +    ##(z)   k
! (D.3)
キャビティグリーン関数を求めるため、波数の総和による一様なグリーン関
数 ˆ¯Gを求める。
¯G =
X
k
G;k =
Z
d()G() (D.4)
この積分の詳細は付録Bに示す。
また、格子系での伝導電子数はn = n" + n#のため、一様グリーン関数のスピン
対角成分によってのみ計算される。
n =
X

¯G(;  = 0+) (D.5)
化学ポテンシャルは粒子数nを固定することにより決定される。すなわち、
式 (D.5)の計算の際にを変化させていきn0() ! nとなるを見つけることに
よって決定される。このように動的平均場理論では、一様グリーン関数が計
算されるこの段階で化学ポテンシャルを決定する。
2. キャビティグリーン関数G(z)の計算
ここでは有効不純物問題で扱うキャビティグリーン関数を求める。横磁化を
考慮したCT-QMCでも見たように、キャビティグリーン関数でも横成分¯
が必要となるため、すべてのスピン成分を求める必要がある。よってキャビ
ティグリーン関数は以下のように計算される。
ˆG 1(z) = ˆ¯G 1(z) + ˆ(z); G"" G"#
G#" G##
!
=
2666664 ¯G"" ¯G"#
¯G#" ¯G##
! 1
+
 
¯"" ¯"#
¯#" ¯##
!3777775 1 (D.6)
3. Gc(in)に対し有効不純物問題を解く
有効不純物問題に対しては、x3.1で示した連続時間量子モンテカルロ法によ
り計算を行う。ただし、J展開でのCT-QMCではCSモデル (式 (3.13))を元にし
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ているため、近藤格子モデルでの問題(式1.7)を考える場合は、式(D.6)から計
算されたG(z)に対しさらにポテンシャル散乱
v =  1=2J
X

cyc (D.7)
を取り込まないといけない。そのため近藤格子モデルでのCT-QMCでは、キャ
ビティグリーン関数は以下のようにポテンシャル散乱を取り込む。
ˆGv(z) = ˆG(z) + ˆG(z)vˆ ˆGv Gv"" Gv"#
Gv#" Gv##
!
=
 G"" G"#
G#" G##
!
+
 G"" G"#
G#" G##
!  
v 0
0 v
!  Gv"" Gv"#
Gv#" Gv##
!
 Gv"" Gv"#
Gv#" Gv##
!
=
2666664 G"" G"#G#" G##
! 1
+
 
v 0
0 v
!3777775 1
(D.8)
CT-QMCではこのキャビティグリーン関数Gvを、式 (3.16)以降のキャビティ
グリーン関数G ! Gv(z)として計算を行う。
4. 有効不純物問題の解より、新しい(有効不純物系での)自己エネルギー(in)を
得る
有効不純物問題によって得られた t行列に対し、AB-sublatticeと同じく式
(2.18,2.19)によってポテンシャル散乱を除去し、式 (2.21,2.22)によって ˆ(z)を
得る。
5. 1に戻る。
これらの過程を自己無 着に繰り返すことにより、収束した自己エネルギー ˆ(z)
が求まり、single-latticeでの一様格子系の問題が解ける。また、収束した ˆ(z)による
有効不純物計算結果'一様格子系となるので、その際の有効不純物問題によって得
られた結果は格子系での結果となる。
D.2 single-latticeでの一粒子グリーン関数による物理量の
計算
本研究では、扱っている系は近藤格子モデルであり、式(1.7)のようにH = H0 +H1
の非摂動項と摂動項の形となっている。
single-latticeでは前章でも示したように、伝導電子はcykckと、波数 kとスピン成
分成分を持つ。そのため、伝導電子の一粒子グリーン関数は以下のように定義さ
れる。
Gk;0 () =  
D
Tck()cyk0
E
(D.9)
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ここで、A() = eHAe Hである。
このGk;0()が本研究でのDMFT+CT-QMCによって計算されるものである。 = 0
の場合は式(B.5)の縦磁化のみを考慮した場合の計算、全てのスピン成分について考
慮したい場合は式(B.9)の横磁化も考慮した計算によって得られる。
これに式(3.50)と同じフーリエ変換を行う事により、松原振動数n = (2n+ 1)=依
存性の伝導電子グリーン関数となる。
Gk;0 (in) =
Z 
0
dGk;0 ()ein (D.10)
また、逆変換は以下のようになる。
Gk;0() = 1

X
n
Gk;0 (in)ein (D.11)
D.2.1 粒子数と磁化
伝導電子の粒子数は式(B.7)と同じように、以下のように計算される。
n =
X
k
D
c
y
kck
E
=
X
k
Gk;0( =  0+) = G0( =  0+) = 1

X
n
G0(in)ein0+ ;
N =
X

n
(D.12)
ここでNは伝導電子の全粒子数、nは各スピンの粒子数である。
伝導電子の磁化はそれぞれ以下のようにして計算される。z方向磁化は、D
ˆS zc
E
=
1
2
 
n"   n# (D.13)
x方向磁化は D
ˆS xc
E
=
1
2
D
ˆS +c + ˆS  c
E
=
1
2
X
k
D
c
y
k"ck#   cyk#ck"
E
=
1
2
 
G"#( =  0+) +G#"( =  0+)
(D.14)
となる。また、y方向磁化もh ˆS yci =  iG"#( =  0+)  G#"( =  0+)によって計算でき
るが、伝導電子グリーン関数の虚部の計算が必要となる。この計算も行ってはみた
が、CT-QMCにおいて負符号問題が発生したため本研究では取り扱ないことにした。
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一方、 f電子磁化はCT-QMCで求めた t行列によって求めることができる。まず、
式(A.3)のように局在一粒子グリーン関数に対する2階微分を考えると、ここでは以
下の式となる。
lim
n!1 
2
n
"
Gloc12  
12
in
#
=
Dn
cy2 ; j1
oE
=  Ek;12 + 12
 
 +
J11
4
!
  J12


X12

(D.15)
ここで、j = c˙ = [H ; c]である。先に右辺を考えると、ここでは有効不純物問題の
期待値を計算しているため、fcy2 ; j1 gは有効不純物系のハミルトニアンは式(3.13)に
より以下のように計算される。
j1 = [HCS; c1 ] =  
X
k
X

Ek;1c +
 
 +
J11
4
!
c1  
X

J1


X1

c
Dn
cy2 ; j1
oE
=  Ek;12 + 12
 
 +
J11
4
!
  J12


X12
 (D.16)
一方、左辺のG(n)は式(3.55)として計算されていた。G(n)はG0(n)とt0(n)によっ
て構成されており、特にG0 (n)は式(B.9)でk+!Ek; ;¯ ! Ek;¯ と置き換えた計
算となるので、G0(n)はそれぞれ以下のようなnの関数となる。
G(n) = 1
n
1 +  Ek;
n
+ O( 2n ) +   
1 + O( 2n ) +   
=
1
n
1 +
   Ek;
n
+ O( 2n ) +   
(D.17)
G¯(n) = 1
2n
Ek¯ + O( 2n ) +   
1 + O( 2n ) +   
=
1
2n
Ek¯ + O( 2n ) +   
(D.18)
よって、式(D.15)に式(D.17, D.18)を代入することにより以下のように t行列から f電
子の磁化が求められる。


X12

=
1
J12
lim
n!1 t12 (n) (D.19)
ここで、
X12は有効不純物問題による計算であった。しかし、動的平均場理論
ではGloc12 = 1N
P
k Gk;12となるまで自己無撞着に計算するので、十分に収束した場
合は、
X12は近藤格子における f電子スピンの平均と考えることができる。よっ
て、近藤格子での f電子のz磁化はD
ˆS zf
E
=
1
2
 

X""
   
X## (D.20)
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となり、x磁化は D
ˆS xf
E
=
1
2
 

X"#

+


X#"
 (D.21)
となる。同様にy磁化
D
ˆS yf
E
= 12i
 

X"#
   
X#"も計算できるが、t行列の虚部を計算す
ることは式(3.56)より、（キャビティ）グリーン関数の虚部を計算する必要がある。
ただし、これは伝導電子の磁化でも話したように、グリーン関数の虚部を計算する
と負符号問題が生じるためCT-QMCでは計算できない。そのため、本研究では f電
子でもz; x方向磁化のみを計算することにした。
また、 f電子のz方向磁化はCT-QMCでスピンごとの f電子数をセグメンテーショ
ン表記によるサンプリングnf ;により、以下のようにも計算できる。D
ˆS ;zf
E
=
1
2
D
n f :"
E
MC
 
D
n f ;#
E
MC

(D.22)
これらの計算は縦磁化のみの場合も¯成分を0にすることによって同じように計
算できる。その際計算できる値はz方向の成分のみであることに注意する。
D.3 single-latticeでの二粒子グリーン関数による感受率の
計算
感受率の計算は以下に示す二粒子グリーン関数より計算される。
cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4) = hcyk1 (1)ck+q2 (2)c
y
k0+q3 (3)ck04 (4)i
  q0hcyk1 (1)ck2 (2)ihc
y
k03 (3)ck04 (4)i
cc;kk0q1234 (in; in0 ; im) =
1
2
Z 
0
d1   
Z 
0
d4cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4)
 ein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3);
(D.23)
これは波数依存のある、つまり格子系での二粒子グリーン関数となる。また、これ
はBethe Salpeter方程式となり、バーテックスのない一粒子グリーン関数2つで計算
されるcc;kk0q1234 (n)と、バーテックス kk0q1234 (in; in1 ; im)も考慮した項で定
義される。ただし、動的平均場を適用しているため、バーテックス部分は局所的な
摂動のみが有限となるため、 kk0q1234 (in; in1 ; im) =  1234 (in; in1 ; im)となる。
よって式(D.23)は以下のようになる。
cc;kk0q1234 (in; in0 ; im) = 0cc;kk0q1234 (in; in1 ; im) +
X
n1n2
0X
k1 k2
X
01
0
2
0
3
0
4
 0cc;kk1 q120201 (in; in1 ; im) 01020304 (in1 ; in2 ; im)cc;k2 k0q040334 (in2 ; in0 ; im);(D.24)
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ここで、0
cc;kk0q1234 (inin0 ; im)はバーテックスのない二粒子グリーン関数であ
り、以下のように計算される。
0cc;kk0q1234 (inin0 ; im)
= 0cc;kq1234 (in; im)kk0nn0
=  Gc;k41 (in + im)Gc;k+q23 (in)kk0nn0
=
1
2
Z 
0
d1   
Z 
0
d4hTcyk1 (1)ck04 (4)ihTck+q2 (2)c
y
k0+q3 (3)i
 ein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3):
(D.25)
また、kk0の総和を行うと以下のqのみ波数依存性を持つ二粒子グリーン関数が得ら
れる。
cc;q1234 (in; in0 ; im) =
X
kk0
0cc;kk0q1234 (in; in1 ; im) +
X
n1n2
X
kk0
0X
k1 k2
X
01
0
2
0
3
0
4
 0cc;kk1 q120201 (in; in1 ; im) 01020304 (in1 ; in2 ; im)cc;k2 k0q040334 (in2 ; in0 ; im)
=
X
k
0cc;kq1234 (in; in1 ; im) +
X
n1n2
X
kk0
0X
k2
X
01
0
2
0
3
0
4
 nn10cc;kq120201 (in; im) 01020304 (in1 ; in2 ; im)cc;k2 k0q040334 (in2 ; in0 ; im)
= 0cc;q1234 (in; in1 ; im) +
X
n1n2
X
01
0
2
0
3
0
4
 nn10cc;q120201 (in; in1 ; im) 01020304 (in1 ; in2 ; im)cc;q040334 (in2 ; in0 ; im)(D.26)
ここで、式 (D.24)の cc;q1234 ; 0cc;q1234 ; 01020304 (in; in1 ; im)を1; 2; 3; 4と
n; n0 ; mの行列として計算すると、以下のようにバーテックス ˆ が求まる。h
ˆcc;q
i 1
=
h
ˆ0cc;q
i 1   ˆ  (D.27)
また、式(D.23)の左辺から式(D.25)を引くと、依存の形では以下のようになる。
˜cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4)
= cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4) + hck1 (1)cyk04 (4)ihck+q2 (2)c
y
k+q3 (3)i
= hcyk1 (1)ck+q2 (2)c
y
k0+q3 (3)ck04 (4)i   hc
y
k1 (1)ck+q2 (2)ihc
y
k0+q3 (3)ck04 (4)i
+ hck1 (1)cyk04 (4)ihck+q2 (2)c
y
k0+q3 (3)i (D.28)
このように、付録Aの式(A.13)˜k;1234 (1; 2; 3; 4)としても表せられ、この式によ
り、後で示すc- f , f -c, f - f感受率を計算することができる。
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一方、有効不純物系で計算した二粒子グリーン関数は式(3.58)として計算された。
˜loccc;1234 (1; 2; 3; 4)
= loccc;1234 (1; 2; 3; 4) + hc1 (1)cy4 (4)iCShc2 (2)cy3 (3)iCS
= hcy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)iCS
  hcy1 (1)c2 (2)iCShcy3 (3)c4 (4)iCS + hc1 (1)cy4 (4)iCShc2 (2)cy3 (3)iCS(D.29)
ここで、近藤格子ハミルトニアンの期待値と区別するため、有効不純物のハミルト
ニアンでの期待値をh   iCSとした。この式はちょうど波数依存性がない式(D.28)と
同じ形をしている。有効不純物系での感受率も式(D.24)と同じように以下のように
定義される。
loccc;1234 (in; in0 ; im) = loc;0cc;1234 (in; im)nn0
+
X
n1
X
01
0
2
0
3
0
4
loc;0
cc;12
0
2
0
1
(in; im) 01020304 (in; in1 ; im)loccc;040334 (in1 ; in0 ; im);
(D.30)
ここで、loc;0cc;1234は以下のようになる。
loc;0cc;1234 (in; im) =  Glocc;41 (in + im)Glocc;23 (in) =
1
2
Z 
0
d1   
Z 
0
d4
 hTcy1 (1)c4 (4)iCShTc2 (2)cy03 (3)iCSein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3):
(D.31)
ここで、格子系の計算と同じように、式(D.30)を1; 2; 3; 4; n; n0 ; mの行列として
計算すると、以下のようにバーテックス ˆ が求まる。
ˆ  =
h
ˆloc;0cc
i 1   hˆloccc i 1 (D.32)
本研究では動的平均場理論を適用しているため、 1234(nは空間依存はせず、時
間的（動的）にのみ依存するバーテックスとなっている。そのため、動的平均場理論
の計算において格子系での 1234(nは、十分収束した有効不純物系での 1234(n
と同等になる。そのため、式(D.27)の ˆ に式(D.32)を代入することにより、以下の式
が得られる。 h
ˆcc;q
i 1
=
h
ˆ0cc;q
i 1
+
h
ˆloccc
i 1   hˆloc;0cc i 1 (D.33)
このcc;kk01234 (n; n0 ; m)によって様々な感受率が計算される。
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D.3.1 c-c帯磁率
c-c（伝導電子-伝導電子）帯磁率は伝導電子c; cyのみによって計算される。z方向
帯磁率は、
zcc;q =
h

ˆS zc;q ˆS zc; q
   
 ˆS zc;q
 ˆS zc; qi
=
1
4
X

h

nqn q
   
nq
n q   
nqn q¯¯   
nq
n q¯¯i (D.34)
x方向帯磁率は、
xcc;q =
1
N
X
q
h

ˆS xc;q ˆS xc; q
   
 ˆS xc;q
 ˆS xc; qi
=
1
4
X

1
N
X
q
h

nq¯n q¯
   
nq¯
n q¯ + 
nq¯n q¯   
nq¯
n q¯i
(D.35)
y方向帯磁率は、

y
cc;q =
1
N
X
q
h

ˆS yc;q ˆS
y
c; q
   
 ˆS yc;q
 ˆS yc; qi
=
1
4
X

1
N
X
q
h

nq¯n q¯
   
nq¯
n q¯   
nq¯n q¯   
nq¯
n q¯i
(D.36)
となる。ここで、nq0 = 1=N
P
k c
y
kck+q0である。
一方、二粒子グリーン関数は上記の粒子に対応する量を計算していた。式(D.33)
で求めたcc;kk01234 (n; n0 ; m)に対し、cc;1234 (im)を定義する。
cc;q1234 (im)
 1
4
1
N2
X
kk0
Z 
0
d


c
y
k1 ck+q2 ()c
y
k0+q3 ck
04
   
cyk1 ck+q2
cyk0+q3 ck04eim
=
1
4
X
nn0
1
N2
X
kk0
cc;kkq1234
=
1
4
X
nn0
cc;q1234 (in; in0 ; im)
(D.37)
この式を解析接続cc;1234 (im) ! cc;1234 (! + 0+)を行い以下のように計算する
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と式(D.34～D.36)と対応する量が得られる。
zcc;q(!) =
1
4
X


cc;;q(!)   cc;;q¯¯(!)

xcc;q(!) =
1
4
X


cc;;q¯¯(!) + cc;;q¯¯(!)


y
cc;q(!) =
1
4
X


cc;;q¯¯(!)   cc;;q¯¯(!)
 (D.38)
! = 0での値が式(D.34～D.36)と同等である静的な帯磁率となり、一方! , 0の時は
動的な帯磁率として計算される。
これにより、各方向の波数依存を持つc-c帯磁率が二粒子グリーン関数より計算
できる。この帯磁率の発散を調べることにより、伝導電子の空間的な秩序の発生を
調べることができる。例えば、q = 0帯磁率の発散は強磁性、q = Q(= =a)は反強磁
性の発生となる。また、式 (D.38)の q = 0は実験でも測定される一様帯磁率のc-c部
分となり、この計算と後に示すc- f ( f -c), f - f帯磁率を組み合わせることにより帯磁率
の温度依存性も計算できる。
D.3.2 c- f ( f -c)帯磁率
c- f（伝導電子- f電子）帯磁率は伝導電子c; cyと f電子 ˆS f ;0 = 1=2ˆ0X0 間の磁
気応答となる。z方向帯磁率は、
z
c f ;q =
h

ˆS zc;q ˆS zf ; q
   
 ˆS zc;q
 ˆS zf ; qi
=
1
4
X

h

nqX q
   
nq
X q   
nqX q¯¯   
nq
X q¯¯i (D.39)
x方向帯磁率は、
xc f ;q =
h

ˆS xc;q ˆS xf ; q
   
 ˆS xc;q
 ˆS xf ; qi
=
1
4
X

h

nq¯X q¯
   
nq¯
X q¯ + 
nq¯X q¯   
nq¯
X q¯i (D.40)
y方向帯磁率は、

y
c f ;q =
h

ˆS yc;q ˆS
y
f ; q
   
 ˆS yc;q
 ˆS yf ; qi
=
1
4
X

h

nq¯X q¯
   
nq¯
X q¯   
nq¯X q¯   
nq¯
X q¯i (D.41)
と計算される。
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このc- f帯磁率を計算するために、付録Aで計算している式(A.36)の二粒子グリー
ン関数の3; 4による2階微分を考える。ここで、式(A.36)にある、 jy3; c4は近藤格子
モデルより以下のようになる。
j+3 = [H ; cyk33 ] =
 
k3     
1
4
J33
!
c
y
k33 +
1
N
1
2
X
k
X

J3Xk3c
y
k3+k3 (D.42)
f j+k33 ; ck44 g =
 
k3     
1
4
J33
!
k3 k434 +
J34
2
Xk4 k334 (D.43)
これを付録Aの式(A.19)に代入することによりc- fグリーン関数が得られる。X
n
lim
n0!+1 
2
n0 ˜cc;q1234 (in; in0 ; im)
=
1
N2
X
kk0
Z 
0
d

hTcyk1 ()ck+q2 ()f j+k0+q3 ; ck04 gihc
y
k1 ck+q2ihf j+k0+q3 ; ck04 gi

eim
=  
Z 
0
d

hTnq12 ()X q34i   hnq12ihX q34i

eim
(D.44)
この ˜cc;q1234は式(D.28)のフーリエ変換から得られる。
˜cc;q1234 (in; in0 ; im) =
1
N2
X
kk
˜cc;q1234 (in; in0 ; im)
= cc;q1234 (1; 2; 3; 4)(in; in0 ; im)   0cc;q1234 (in; im)nn0
(D.45)
よって、式(D.44)と式(D.45)を組み合わせることにより以下のようにc- f帯磁率が求
められる。
c f ;q1234 (im) 
1
4
Z 
0
d


nq12 ()X q34
   
nq12
X q34eim
=
X
n
lim
n0!+1 
2
n0 ˜cc;q1234 (in; in0 ; im)
(D.46)
この式を解析接続c f ;1234 (im) ! c f ;1234 (! + 0+)を行うことにより式 (D.56～
D.58)と対応する量が得られる。
z
c f ;q(!) =
1
4
X


c f ;q(!)   c f ;q¯¯(!)

xc f ;q(!) =
1
4
X


c f ;q¯¯(!) + c f ;q¯¯(!)


y
c f ;q(!) =
1
4
X


c f ;q¯¯(!)   c f ;q¯¯(!)
 (D.47)
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! = 0での値が式(D.39～D.41)と同等である静的な帯磁率となり、! , 0の時は動的
な帯磁率として計算される。
一方、 f -c帯磁率では、z方向帯磁率は、
zf c;q =
h

ˆS zf ;q ˆS
z
c; q
   
 ˆS zf ;q
 ˆS zc; qi
=
1
4
X

h

Xqn q
   
Xq
n q   
Xqn q¯¯   
Xq
n q¯¯i (D.48)
x方向帯磁率は、
xf c;q =
h

ˆS xf ;q ˆS
x
c; q
   
 ˆS xf ;q
 ˆS xc; qi
=
1
4
X

h

Xq¯n q¯
   
Xq¯
n q¯ + 
Xq¯n q¯   
Xq¯
n q¯i (D.49)
y方向帯磁率は、

y
f c;q =
h

ˆS yc;q ˆS
y
c; q
   
 ˆS yc;q
 ˆS yc; qi
=
1
4
X

h

Xq¯n q¯
   
Xq¯
n q¯   
Xq¯n q¯   
Xq¯
n q¯i (D.50)
と計算される。
f -c帯磁率は、付録Aでの式(A.15)の二粒子グリーン関数の1; 2による2階微分か
ら得られる。ここで、式(A.15)にある、cy1; j2は以下のようにして計算され、
j2 = [H ; ck22 ] =  
 
k2     
1
4
J22
!
ck22  
1
N
1
2
X
k2
X

J2Xk2ck2+k2 (D.51)
fcyk11 ; jk22 g =  
 
k2     
1
4
J22
!
k2 k121  
J12
2
Xk2 k112 (D.52)
これより、式(A.35)は以下のようになる。X
n0
lim
n!+1
2
n ˜cc;q1234 (in; in0 ; im)
=   1
N2
X
kk0
Z 
0
d

hTfcyk1 ; jk+q2 g()c
y
k0+q3 ()ck0+q4i
hfcyk1 ; jk+q2 gihc
y
k0+q3 ()ck0+q4i

=
Z 
0
d

hTXq12 ()n q34i   hXq12ihn q34i

eim
(D.53)
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よって、c- f帯磁率と同じように式(D.53)と式(D.45)を組み合わせることにより以下
のようにc- f帯磁率が求められる。
 f c;q1234 (im) 
1
4
Z 
0
d


nq12 ()X q34
   
nq12
X q34eim
=
X
n
lim
n0!+1 
2
n0 ˜cc;q1234 (in; in0 ; im)
(D.54)
また、
zf c;q(!) =
1
4
X


 f c;q(!)    f c;q¯¯(!)

xf c;q(!) =
1
4
X


 f c;q¯¯(!) +  f c;q¯¯(!)


y
f c;q(!) =
1
4
X


 f c;q¯¯(!)    f c;q¯¯(!)
 (D.55)
となり、! = 0での値が式(D.39～D.41)と同等である静的な帯磁率、! , 0の時は動
的な帯磁率として計算される。
これにより、各方向の波数依存を持つc- f ( f -c)帯磁率が二粒子グリーン関数より
計算できる。この帯磁率からもc-c帯磁率と同様に、q秩序の発生を見ることができ
る。また、この帯磁率もまた、実験値で得られる全帯磁率の計算に必要となる。
D.3.3 f - f 帯磁率
f - f帯磁率は f電子 ˆS f ;0 = 1=2ˆ0X0 間の磁気応答となる。z方向帯磁率は、
zf f ;q =
h

ˆS zf ;q ˆS
z
f ; q
   
 ˆS zf ;q
 ˆS zf ; qi
=
1
4
X

h

XqX q
   
Xq
X q   
XqX q¯¯   
Xq
X q¯¯i
(D.56)
x方向帯磁率は、
xf f ;q =
h

ˆS xf ;q ˆS
x
f ; q
   
 ˆS xf ;q
 ˆS xf ; qi
=
1
4
X

h

Xq¯X q¯
   
Xq¯
X q¯ + 
Xq¯X q¯   
Xq¯
X q¯i
(D.57)
y方向帯磁率は、

y
f f ;q =
h

ˆS yf ;q ˆS
y
f ; q
   
 ˆS yc;q
 ˆS yf ; qi
=
1
4
X

h

Xq¯X q¯
   
Xq¯
X q¯   
Xq¯X q¯   
Xq¯
X q¯i
(D.58)
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と計算される。
このc- f帯磁率と同じように、 f - f帯磁率を計算するために付録Aで計算している
式 (A.17)のように、二粒子グリーン関数の1; 2; 3; 4による4階微分を考える。式
(A.17)はfcy1; j2g; f j+3 ; c4gの関数であるため、以前求めた式(D.43,D.52)を代入すること
により以下のような f - f二粒子グリーン関数が得られる。
lim
n!+1 limn0! 1 
2
n
2
n0 ˜cc;q1234 (in; in0 ; im)
=
1
N2
X
kk0
Z 
0
d

hTfcyk1 ; jk+q2 g()f j+k0+q3 ; ck04 gihfc
y
k1 ; jk+q2 gihf j+k0+q3 ; ck04 gi

eim
=  
Z 
0
d

hTXq12 ()X q34i   hXq12ihX q34i

eim
(D.59)
よって、式(D.59)と式(D.45)を組み合わせることにより以下のように f - f帯磁率が求
められる。
 f f ;q1234 (im) 
1
4
Z 
0
d


Xq12 ()X q34
   
Xq12
X q34eim
= lim
n!+1 limn0! 1 
2
n
2
n0 ˜cc;q1234 (in; in0 ; im)
(D.60)
この式を解析接続 f f ;1234 (im) !  f f ;1234 (! + 0+)を行うことにより式 (D.56～
D.58)と対応する量が得られる。
zf f ;q(!) =
1
4
X


 f f ;q(!)    f f ;q¯¯(!)

xf f ;q(!) =
1
4
X


 f f ;q¯¯(!) +  f f ;q¯¯(!)


y
f f ;q(!) =
1
4
X


 f f ;q¯¯(!)    f f ;q¯¯(!)
 (D.61)
! = 0での値が式(D.56～D.58)と同等である静的な帯磁率となり、! , 0の時は動的
な帯磁率として計算される。
これにより、各方向の波数依存を持つ f - f帯磁率も計算できる。この帯磁率の発散
を調べることにより、f電子の空間的な秩序を調べることができる。また、式(D.61)
のq = 0が一様帯磁率の f - f部分となり、今までの計算した帯磁率を組み合わせるこ
とにより、実験値での帯磁率を計算することができる。
付録 D single-latticeでのグリーン関数の扱い 124
D.3.4 全帯磁率
実験で測定される帯磁率は伝導電子と f電子両方に磁場をかけ、その応答を見て
いる。そのため、実験値と対応させるためには以下のように帯磁率を計算する必要
がある。
q =
h

ˆS zq ˆS z q
   
 ˆS zq
 ˆS z qi
=
h
 
ˆS c;q + ˆS f ;q
 
ˆS c; q + ˆS f ; q
   
  ˆS c;q + ˆS f ;q
  ˆS c; q + ˆS f ; qi (D.62)
よって全帯磁率の計算は式(D.38, D.47, D.55, D.61)により、以下のように計算される。
q(!) = cc;q(!) + c f ;q(!) + f c;q(!) + f f ;q(!) (D.63)
これにより、実験値での帯磁率に相当する量や、中性子散乱などに対応する量の計
算が可能となる。
D.3.5 c-c電荷感受率
上記で示した帯磁率のほかに、電荷感受率も考えられる。電荷感受率が以下のよ
うにして計算される。

chg
q =
h

NqN q
   
Nq
Nqi (D.64)
ここで、Nq =
P
 nqである。
よって二粒子グリーン関数から計算する場合は、式 (D.37)を解析接続した値
cc;q1234 (!)によって以下のようにして電荷感受率が得られる。

chg
q (!) =
X


cc;q(!) + cc;q¯¯(!)

(D.65)
となる。
この電荷感受率を計算することにより、この感受率の発散から電荷密度波（CDW）
の発生をみることができる。ただ、q = 0は常磁性状態に対応しているため、見たい

chg
q の波数は q , 0の計算となる。そのため、この計算を行う場合は q , 0の二粒子
グリーン関数が計算できるhyper-cubic-latticeによって行う。
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付録 E
等方的な近藤格子モデルの相図
等方的な近藤格子モデルでは先行研究 [30]で、DMFT+CT-QMCによって図1.4の
相図が得られている。先行研究ではq=0またはq=Qのみを調べていたため図1.4に
あるIncome?の部分は明らかにされていなかった。本研究ではこのIncome?部分も明
らかにするため、二粒子グリーン関数によりqを計算し、発散状況からどのような
秩序が発生するのかを調べた。
この計算では任意の qでのqを計算するため、5章とは違いhyper-cubic-latticeに
よって計算を行った。よって、DMFTでは、以下のhyper-cubic-latticeの状態密度によ
り一様なグリーン関数 ¯Gを計算した。
() = 1
D
r
2

e 2
2=D2 (E.1)
秩序下での発散があるかどうかも調べるため、2 sub-latticeで計算を行い、磁場や異
方性は考慮していないため縦磁化のみのDMFT+CT-QMCを適用した。そのため、q
の計算としては式2.66を計算し、0qは式(B.35,B.36)を計算した。
この計算により、近藤相互作用 J = 0:5  3:5、フィリングnc = 0:10  1:0での帯磁
率の計算を行った。以下に、各フィリング、各波数での帯磁率の温度依存性とその
計算によって得られた相図を示す。
E.1 様々な波数における感受率の温度依存性
ここでは、様々な波数qでの f - f帯磁率の温度依存性について見る。反強磁性がで
る領域ではどの帯磁率も同じ発散傾向が見られたため、主に f - f帯磁率を示す。
図E.1はJ = 0:15; nc = 0:95での各波数ごとのz方向の f - f帯磁率の逆数、1=zf f ;qの温
度依存性である。また、図E.2は図E.1から0; 05だけフィリングが少ない1=zf f ;qの温
度依存性である。これらの図を見ると、q = で発散し、comensurateな反強磁性秩
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序が発生していることが分かる。また、他のqの帯磁率を見ると、どちらもqがに
近い方が1=zf f ;qが小さくなることが分かる。ただい、図E.2は図E.1よりもq = 0:90
の逆帯磁率が0に近くなっており、フィリングが少ないと incomensurateな反強磁性
になりそうな傾向が見て取れる。
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図 E.1 J = 0:15; nc = 0:95;各波数 qでの帯磁率の温度依存性
次に、先ほどのフィリングよりさらに少ないnc = 0:85での1=zf f ;qを図E.3に示す。
この図を見ると、T = 0:01まではまだ発散が見えないがq = 0:90の逆帯磁率の方が
q = の逆帯磁率よりも小さくなっていることが分かる。このqか最初に発散するか
を調べるため、逆帯磁率の外挿を行った結果、図E.4のようにq = 0:90が最初に発散
する傾向が得られた。このようにフィリングがnc = 1からずれた場所ではq = 0:90
が発散するが分かった。
このように、フィリングをずらすことによって、incomensurateな磁気秩序が発生
することが分かった。以下で様々なフィリングと近藤相互作用で感受率の計算を行
いまとめた相図を示す。
E.2 感受率の異常な振る舞い
近藤相互作用Jが小さい場所での逆帯磁率は図E.3などのように、逆帯磁率は波数
qの大小関係はあまり変わらず、線形に減少していく温度依存性であった。しかし、
近藤相互作 Jが大きい逆帯磁率では他とは違う温度依存性が得られた。
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図 E.2 J = 0:15; nc = 0:90;各波数 qでの帯磁率の温度依存性
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図 E.3 J = 0:15; nc = 0:85;各波数 qでの逆帯磁率の温度依存性
図E.5は J = 0:25; nc = 0:90各波数 qでの帯磁率の温度依存性である。図を見ると、
波数qの大小関係はq = が一番小さいとして大小関係を保っているが、T = 0:01で
はその大小関係が反転しそうになっている。また、J = 0:25; nc = 0:80での逆帯磁率
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図 E.4 図 E.3の低温部分。0K までの温度依存性は外挿によるものである。
の温度依存性である、図E.6を見ると、nc = 0:90よりも高い温度で反転が起こり、
q = 0が最も逆帯磁率が小さい結果となった。さらにJ が大きい領域ではこの反転は
より高い温度で起こることが計算より分かっている。
このように近藤効果が重要な領域では帯磁率の振る舞いに他のパラメーター領域
とは違う異常が現れた。これらの反転が起こる領域も相図としてまとめる。
E.3 J-ｎ相図
以上の計算から、得られた相図を図E.7にまとめる。Fが強磁性、AFがcomensurate
な反強磁性、incomeはq , で外挿、または直接発散が見られたincomensurateな反強
磁性、chgはq = CDWである。また、ポイントを打っていない灰色の部分は図E.6
などで見られた、帯磁率の反転が見られた領域である。図を見ると、先行研究で
あった強磁性、CDWは変わらないことが分かった。ただ、反強磁性領域は、実際は
incomensurateの方が先に発散している場所もあり、先行研究とは違う結果となるこ
とが分かった。また、income?で予想されていた部分も発散が確認され、incomeも含
めた反強磁性領域は少なくともnc = 0:6あたりまであることが分かった。
また、反強磁性のqの各近藤相互作用Jでのフィリング依存性も図E.8にまとめた。
図を見るとどの近藤相互作用でもフィリングとqの比例関係があることが分かった。
特に近藤相互作用が小さいほどqがフィリングが少ないところまで反強磁性が発生
付録 E 等方的な近藤格子モデルの相図 129
-0.1
-0.05
 0
 0.05
 0.1
 0.15
 0.2
 0.25
 0.3
 0.01  0.02  0.03  0.04  0.05  0.06  0.07  0.08  0.09  0.1
T
pi
pi
pi
pi
pi
 q = 0.00
 q = 0.10
 q = 0.20
 q = 0.30
 q = 0.40
 q = 0.50
 q = 0.60
 q = 0.70
 q = 0.80
 q = 0.90
 q = 1.00
pi
pi
pi
pi
pi
pi
1
/χ
z,
!
nc = 0.90
図 E.5 J = 0:25; nc = 0:90各波数 qでの逆帯磁率の温度依存性
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図 E.6 J = 0:25; nc = 0:80各波数 q帯磁率の温度依存性
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図 E.7 J-nc 相図。AFは q = Qでの反強磁性、Fは強磁性、chgは CDW、incomeは
q , Qでの反強磁性である。また、灰色の部分は各波数 qの感受率の反転が起こる領域
を示す
することが分かった。
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図 E.8 各 J での incomensulateqな反強磁性の nc 依存性
一方、帯磁率の反転する領域も数多く確認でき、CDWと反強磁性領域の間の部分
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にその領域が広がっていることが分かった。特にこの領域の中央部分の方が帯磁率
の反転する温度が高いことが確認された。このことから、帯磁率の反転は近藤効果
が重要であることが示唆された。
このように、等方的な近藤格子モデルを incomensurateな帯磁率まで計算すること
により、新たな秩序相と、帯磁率の反転という異常な振る舞いが現れる領域を見つ
けることができた。
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